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力学 行为 之 间 的 关系 ， 强 调 了 晶 界 对 于 工程 应 用 领域 中 的 多 晶体 材料 
所 具有 的 重要 意义 。 本 书 共 六 章 ， 第 1 章 为 晶 界 结构 与 缺陷 , 第 2 章 
为 晶 界 变形 的 基本 机 制 ， 第 3 章 为 冷 变形 唱 界 ， 第 4 章 为 蠕 变 与 高 温 
塑性 一 一 晶 界 动力 学 ， 第 5 章 为 晶 间 疲劳 ， 第 6 章 为 晶 间 偏 析 与 晶体 
材料 的 断裂。 

本 书 含有 许多 原创 性 的 学 术 思想 ,汇集 了 当代 最 新 科研 成 果 ， 具 
有 较 强 的 科学 性 、 学 术 性 和 前 沿 性 ， 所 反映 的 知识 体系 具有 极 强 的 交 
又 性 ， 涉 及 材料 科学 、 固 体力 学 、 断 裂 力学 、 计 算 科 学 和 机 械 工程 等 
相关 知识 ， 为 从 事 金属 品 体 材 料 设计 、 金 属 唱 体 材 料 力 学 性 能 和 金属 
塑性 成 形 研究 的 相关 人 员 提 供 指 导 ， 且 完全 适合 作为 相关 专业 的 本 科 
生 、 研 究 生 和 科研 人 员 的 学 习 用 书 。 
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历时 半 载 ,终于 完成 了 《 唱 界 与 晶体 塑性 》 这 本 书 的 翻译 工作 。 本 书 集中 
反映 了 路 易 塞 特 ' 普 里 斯 特 (Louisette Priester) 教授 的 科 尘 理论 人 研究 水 平 ， 汇 
集 了 很 多 新 颖 的 学 术 思 想 ， 融 入 了 大 量 的 现代 最 新 科技 成 果 。 本 书 是 迄今 为 止 
全 面 介绍 唱 界 与 晶体 塑性 相互 关系 的 第 一 本 专著 ， 从 原子 尺度 、 纳 观 尺度 、 微 
观 尺 度 、 介 观 尺 度 和 宏观 尺度 ， 系 统 介 绍 了 唱 界 基本 结构 与 晶体 材料 力学 行为 
之 间 的 关系 ， 所 反映 的 知识 体系 具有 极 强 的 交叉 性 ， 涉 及 材料 科学 、 固 体力 学 、 
断裂 力学 、 计 算 科 学 和 机 械 工程 等 相关 知识 。 

本 书 的 第 1 章 介 绍 了 品 界 的 基本 概念 ， 从 几何 角度 介绍 了 唱 界 的 基本 特征 ， 
引出 了 倾斜 晶 界 、 扭 转 品 界 、 混 合 晶 界 、 对 称 品 界 和 非 对 称 唱 界 的 基本 概念 ， 
并 给 出 了 重合 位 置 点 阵 (CSL) 和 位 移 对 称 守恒 点 阵 (DSC) 的 基本 概念 ; 从 本 
征 位 错 角 度 描 述 了 品 界 的 基本 结构 ， 引 出 了 一 般 唱 界 、 奇 异 唱 界 和 临 位 品 界 的 
基本 概念 ; 最 后 介绍 了 品 界 的 基本 缺陷 ,包括 点 缺陷 〈 空 位 、 间 隙 原子 和 置换 
原子 )、 线 缺陷 ( 非 本 征 位 错 ) 和 体 缺 陷 ( 唱 界 沉淀 )。 第 2 章 介 绍 了 唱 界 变形 
的 基本 机 制 ， 描 述 了 位 错 与 晶 界 的 相互 作用 机 制 ， 并 从 几何 准则 和 能 量 准则 的 
角度 ， 介 绍 了 两 种 位 错 滑 移 传播 机 制 ， 即 位 错 直 接 滑 移 传播 和 位 错 间接 滑 移 传 
播 ， 最 后 介绍 了 品 界 的 应 力 释 放 机 制 。 第 3 章 从 多 唱 体 的 冷 塑 性 变形 出 发 ， 描 
述 了 品 界 在 多 唱 体 各 个 唱 粒 之 间 的 变形 协调 性 中 所 扮演 的 角色 ， 采 用 晶体 塑性 
有 限 元 法 计算 了 多 唱 体 唱 粒 的 内 应 力 ， 最 后 简要 介绍 了 Hall- Petch 定律 、 几 何必 
须 位 错 、 再 结晶 机 制 和 回复 机 制 。 第 4 章 介 绍 了 品 界 在 蠕 变 和 高 温 塑 性 变形 中 
所 扮演 的 角色 ， 描 述 了 唱 界 扩散 、 品 界 滑动 和 铝 界 迁移 的 基本 机 制 ， 从 而 引出 
了 四 种 里 变 机 制 模型 ， 包 括 位 错 攀 移 蠕 变 机 制 、 品 界 扩 散 蠕 变 机 制 (Coble ti 
变 ) 、 体 积 扩 散 蠕 变 机 制 ( Nabarro 蠕 变 ) 和 界面 反应 蠕 变 机 制 ， 最 后 概要 介绍 
了 超 塑 性 现象 。 第 5 章 介绍 了 唱 间 疲劳 ,包括 低温 唱 间 疲劳 和 高 温 唱 间 疲 劳 ， 
描述 了 驻 留 清 移 融和 挛 晶 界 对 唱 间 疲劳 的 影响 。 第 6 章 介 绍 了 唱 间 偏 析 和 晶体 
材料 的 断裂 ， 摘 述 了 品 间 偏 析 引 起 的 晶 界 脆 化 机 制 和 晶 界 强化 机 制 ， 最 后 介绍 
了 由 于 液态 金属 导致 哺 间 润 湿 而 引起 的 唱 间 开裂 现象 。 

在 本 书 的 翻译 工作 中 ， 江 树 勇 教授 翻译 了 第 1 章 、 第 2 章 、 第 3 章 、 第 4 
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章 、 第 5 章 ， 张 艳 秋 博士 翻译 了 第 6 章 、 附 录 及 前 言 部 分 ， 并 且 由 江 树 勇 教授 和 
张 艳 秋 博 士 互 相 进行 了 校对 ， 最 后 由 江 树 勇 教授 统 校 。 感 谢 博士 研究 生 胡 励 、 
梁 玉 龙 、 庄 大 勇 、 王 宇和 硕士 研究 生 谢 海 增 、 王 舌 、 宫 在 飞 在 翻译 过 程 中 所 做 
的 一 些 公式 录 人 和 文字 录入 工作 。 

在 本 书 的 翻译 过 程 中 ， 我 们 尊重 原作 者 的 写作 方式 和 思维 习惯 ， 尽 量 做 到 
原 半 原味 ， 但 为 了 便于 国内 读者 的 理解 ， 我 们 必然 要 做 一 些 中 英文 语言 习惯 的 
转换 。 另 外 ， 对 于 一 些 理 论 、 法 则 、 准 则 的 提出 者 和 文献 的 作者 ， 除 了 大 家 广 
为 熟知 的 人 名 之 外 ， 其 余 均 保持 英文 名 字 ， 以 便于 读者 检索 文献 。 总 之 ， 我 们 
非常 钦佩 Louisette Priester 教授 在 编写 此 书 过 程 中 所 表现 出 来 的 博学 和 智慧 ， 书 
中 关于 唱 界 工程 的 许多 原创 性 学 术 思想 必然 对 相关 学 科 及 领域 产生 深远 的 影响 ， 
其 对 学 术 界 的 贡献 是 难以 估量 的 。 然 而 ， 从 辩证 的 角度 而 言 ， 原 书 在 编写 或 排 
版 过 程 中 仍然 存在 一 些小 的 错误 、 芯 忽 和 遗漏 ， 对 于 本 专业 领域 的 读者 而 言 ， 
可 能 并 不 会 影响 对 本 书 的 阅读 和 理解 ， 但 对 于 专业 领域 之 外 或 本 专业 领域 的 初 
学 者 ， 确 实 会 对 可 读 性 产生 一 定 的 影响 。 所 以 面 对 这 样 一 本 著作 ， 在 翻译 过 程 
中 ， 我 们 不 敢 有 任何 的 局 仿 和 朴 忽 ， 尤 其 对 于 一 些小 的 错误 、 朴 忽 和 遗漏 之 处 ， 
我 们 通过 我 们 自身 的 专业 知识 和 检索 原始 文献 ， 基 本 都 进行 了 一 定 的 修正 ， 但 
由 于 出 版 时 间 的 限制 ， 在 翻译 过 程 中 存在 匆忙 和 仓促 。 本 书 虽 经 多 次 推荐 和 校 
稿 ， 但 由 于 我 们 的 知识 水 平 有 限 ， 难 免 有 翻译 不 当 和 修正 不 当 之 处 ， 敬 请 读者 
谅解 。 


PER 
2015 年 9 月 15 H 


这 本 书 主要 介绍 了 晶 界 在 晶体 材料 的 塑性 行为 中 所 扮演 的 重要 角色 。 随 痢 
具有 亚 微米 晶 粒 尺寸 的 材料 〈 金 属 材 料 和 陶瓷 材料 等 ) 的 使 用 和 发 展 ， 理 解 吊 
界 这 种 角色 的 需要 与 日 俱 增 。 从 确实 可 行 的 模型 到 新 的 实验 方法 和 模拟 方法 ， 
本 书 描述 了 “ 晶 界 ”物质 与 其 对 材料 力学 性 能 的 贡献 之 间 关 系 的 科学 状态 。 本 
书 的 作者 都 是 在 各 自 领 域 中 最 优秀 的 专家 学 者 ， 他 们 向 读者 呈现 了 他 们 专业 领 
域 的 全 景 画 面 ， 涉 及 从 基础 理论 知识 到 新 技术 的 最 新 发 展 。 

以 晶 界 的 行为 为 出 发 点 ， 然 后 追溯 到 晶 界 网 络 对 一 个 多 唱 体 材料 塑性 的 页 
献 ， 这 都 需要 采用 多 斥 度 的 方法 。 这 种 多 斥 度 的 方法 首先 从 原子 扩 度 描述 品 界 ， 
然后 从 纳 观 扩 度 和 微观 太 度 详细 描述 点 缺陷 、 位 错 缺 陷 和 晶 界 之 间 的 基本 反应 
关系 ， 最 终 从 介 观 尺度 和 宏观 尺度 来 揭示 材料 的 力学 行为 以 及 支配 这 些 行为 的 
基本 定律 。 这 些 研究 项 目 也 需要 物理 方法 、 化 学 方法 和 力学 方法 的 相互 结合 。 

这 些 不 同 的 方法 并 没有 利用 大 量 的 数学 公式 进行 讨论 ， 而 是 在 大 量 参考 文 
献 的 支撑 下 进行 的 。 对 于 定义 、 机 理 和 理论 模型 的 介绍 都 伴随 有 实验 和 数值 模 
拟 的 描述 ， 这 对 这 些 模型 起 到 了 很 好 的 支撑 作用 。 这 些 例 子 涉及 各 种 形式 的 唱 
体 材 料 ， 包 括 金属 材料 、 金 属 合金 材 料 、 陶 资材 料 和 半导体 材料 等 。 这 些 性 能 
涉及 热 变形 、 冷 变形 、 蠕 变 、 疲 劳 和 断裂 。 

本 书 各 章 都 保持 自身 的 独立 性 ， 是 获得 某 一 具体 领域 基本 知识 的 一 篇 很 好 
的 参考 文献 。 然 而 ， 只 有 把 这 本 书 看 作 是 一 本 完整 的 著作 ， 才 能 使 读者 理解 品 
界 在 晶体 塑性 中 所 扮演 的 角色 。 本 书 分 为 如 下 6 章 。 

第 1 章 讨论 了 唱 界 的 基本 概念 ， 包 括 它 们 的 几何 特征 、 基 本 结构 和 基本 缺 
陷 ， 这 一 章 主要 介绍 了 作为 变形 矢量 的 唱 间 位 错 。 第 2 章 详 细 介 绍 了 在 变形 期 
间 位 错 和 晶 界 之 间 相 互 作 用 的 基本 过 程 以 及 所 产生 的 相应 应 力 的 释放 过 程 。 第 3 
章 描述 了 变形 期 间 在 晶 界 及 其 临近 区 域 所 发 生 的 变形 和 应 力 状态 ,讨论 了 材料 
的 力学 行为 ， 并 将 其 看 作 是 唱 粒 尺寸 的 函数 ， 该 章 也 简要 地 介绍 了 再 结晶 现象 。 
第 4 章 至 第 6 章 连续 讨论 了 如 下 问题 : (1) 品 界 在 时 变 、 高 温 塑 性 以 及 超 塑 性 
中 所 扮演 的 角色 。(2) 双 唱 和 多 唱 中 遭受 高 温和 低温 疲劳 时 的 唱 界 演化 行为 ， 
主要 涉及 几 种 关键 材料 ， 如 铁 、 不 锈 钢 、 钢 和 超 合金 等 。 (3) 晶 界 对 断裂 的 响 
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应 ， 尤 其 侧重 于 偏 析 对 唱 间 脆性 的 影响 ， 同 时 也 强调 了 液态 金属 引起 的 脆 化 。 
理解 唱 界 对 晶体 塑性 的 影响 还 未 曾 作为 一 本 专著 的 主题 ， 而 这 一 主题 为 控 
制 材料 的 性 能 提供 了 一 种 思路 与 挑战 。 


Louisette Priester 


巴黎 第 十 一 大 学 
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1.1. MT IESU 


晶 界 是 具有 相同 结构 的 两 个 晶体 之 间 的 界面 。 工 业 材 料 的 力学 性 能 不 仅 取 
决 于 它们 的 晶体 结构 ， 而 且 还 取决 于 晶体 之 间 的 界面 ， 尤 其 是 唱 界 的 结构 和 化 
学 成 分 。 结 构 材 料 通 常 都 为 多 晶体 ， 因 而 其 力学 性 能 不 仅 与 唱 粒 尺寸 直接 相关 ， 
而 且 还 取决 于 唱 界 。 另 外 ， 虽 然 在 电子 工业 中 所 使 用 的 材料 是 几乎 没有 缺陷 的 ， 
但 是 ， 有 这 些 应 力主 
要 是 由 位 错 、 挛 晶 和 晶 界 等 缺陷 引起 的 。 

因此 ， 在 多 数 材料 中 都 会 遇 到 这 些 唱 界 “研究 对 象 ”， 它 们 的 结构 以 及 它们 
的 力学 性 能 、 化 学 性 能 和 电 性 能 在 几 十 年 来 一 直 都 是 人 们 深入 研究 的 主题 ， 而 
且 它 们 在 新 兴 的 纳米 材料 中 也 占据 着 重要 的 地 位 。 在 描述 机 械 过 程 或 化 学 过 程 
所 导致 的 唱 界 缺陷 之 前 ， 我 们 将 在 这 部 分 给 出 三 种 方法 来 描述 平衡 唱 界 ， 即 纯 
几何 法 、 位 错 法 和 基于 能 量 计算 的 结构 单元 法 。 从 唱 界 研究 发 展 历程 来 看 ， 位 
错 法 是 最 先 使 用 的 ， 结 构 单 元 法 则 是 最 后 使 用 的 。 相 关内 容 可 以 参考 [PRI 06] 
和 [SUT 95] 这 两 个 文献 。 


1.1.1 双 晶 体 学 的 几何 描述 及 要 素 


1.1.1.1 自由 度 

晶 界 在 几何 上 可 以 用 九 个 参数 (或 自由 度 ) 来 定义 ， 其 中 六 个 参数 用 来 
定义 界面 运动 ， 可 以 建立 两 个 相 邻 晶体 之 间 的 联系 ， 另 外 三 个 参数 用 来 定义 
界面 平面 。 在 九 个 参数 中 ， 五 个 参数 称 为 宏观 参数 ， 四 个 参数 称 为 微观 参数 。 
在 立方 品系 中 ， 史 粒 取向 的 运动 都 是 以 转动 的 形式 进行 的 ， 因 此 定义 这 种 运 
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动 的 三 个 宏观 参数 就 是 转角 0 和 旋转 轴 的 方向 余弦 [uv wj] ， 另 外 两 个 宏观 参 
数 用 来 定义 界面 平面 取向 ， 通 常用 该 平面 的 法 线 表 示 。 在 四 个 微观 参数 中 ， 
有 三 个 参数 用 来 定义 晶 粒 之 间 的 平移 〈 在 晶 界 平面 内 的 平移 以 及 沿 着 垂直 品 
界 平面 方向 的 伸展 ) ， 另 一 个 参数 用 来 确定 界面 沿 着 品 界 平 面 法 线 方 向上 的 
位 置 。 这 些微 观 参数 实际 上 就 是 “能 量 ” 参 数 ， 通 常 通过 计算 能 量 最 稳定 
的 原子 结构 来 确定 ， 而 且 该 原子 结构 可 以 通过 实验 采用 电子 显微镜 观察 到 。 
在 非 立方 结构 的 材料 中 ， 界 面 运动 不 是 一 个 简单 的 转动 ， 经 常 伴随 着 一 个 
变形 。 
1.1.1.2 倾斜 晶 界 、 扭 转 晶 界 、 混 合 晶 界 、 对 称 晶 界 和 非 对 称 晶 界 

为 了 简化 起 见 ， 上 面 的 术语 是 根据 旋转 轴 [uvw] SX Tar {hkl 
的 取向 来 定义 唱 界 的 。 | 

如 果 旋 转轴 [uvw] 位 于 唱 界 平面 内 ， 则 该 晶 界 就 是 倾斜 唱 界 ; 如 果 旋 转 
轴 [uvw] 垂直 于 唱 界 平面 ， 该 唱 界 就 是 扭转 品 界 ; 如 果 旋 转轴 [uvw] Si 
界 平面 成 某 一 角度 ， 该 唱 界 就 是 混合 唱 界 。 如 果 两 个 唱 粒 之 间 的 平面 〈 设 为 平 
面 1 和 平面 2) 能 够 用 表达 式 {hk 7} ={h kl} REL, KAMAN, T 
则 它们 就 是 非 对 称 的 。 
11.1.3 双 晶 体 学 和 重合 度 

重合 度 的 概念 和 重合 指数 的 定义 是 由 G. Fiedel 在 1920 年 和 1926 年 为 了 描述 
a5 nidi Bg 7 。Bollmann'“ ”发展 了 这 一 概念 ， 利 用 晶 格 可 以 相互 贯 
通 的 双 唱 体 学 思想 对 唱 界 进行 了 更 为 完整 的 几何 描述 。 他 认为 双 唱 体 的 获得 过 
程 首 先是 通过 界面 的 运动 ， 然 后 是 通过 界面 的 定位 ， 最 后 是 两 个 不 同 唱 粒 内 原 
子 的 彼此 抑制 。 在 远离 界面 的 位 置 ， 唱 粒 内 的 原子 占据 了 唱 内 的 平衡 位 置 。 对 
于 一 些 界面 运动 来 说 ， 两 个 晶体 的 晶 格 节点 是 重合 的 ， 如 图 11 所 示 。 因 此 可 
以 定义 一 个 重合 位 置 点 阵 (CSL) ， 该 重合 位 置 点 阵 实 际 上 就 是 两 个 晶体 晶 格 平 
移 子 集 的 交集 部 分 。 这 种 重合 位 置 点 阵 可 以 用 重合 指数 过 来 表征 ， 它 等 于 重合 
的 唱 胞 体积 与 原始 的 品 胞 体积 之 比 。 过 是 一 个 整数 (对 于 立方 结构 的 晶体 材料 ， 
该 值 为 奇数 ) ， 随 着 9 角 而 不 连续 变化 。Mykura 采用 重合 指数 袜 对 立方 晶体 材料 
中 的 重合 位 置 点 阵 进行 了 描述 。 三 维 重合 位 置 点 阵 只 存在 于 立方 结构 晶体 
材料 或 具有 特定 轴 比 c/a 的 六 方 结构 晶体 材料 中 。 在 其 他 情况 下 ， 大 部 分 晶 界 都 
被 描述 为 “ 近 特 定 取向 ”““"” 。 
1.1.1.4 DSC 点 阵 

材料 中 的 唱 界 未 必 都 是 重合 晶 界 ， 对 于 偏离 重合 的 晶 界 ，Bollmann'?or 7 通 
过 引进 位 移 对 称 守 恒 点 阵 (DSC) 进行 了 几何 上 的 定义 ， 避 开 了 使 用 重合 位 置 
AE (CSL) 这 个 不 变量 。 (DSC) 点 阵 就 是 两 个 晶体 平移 子 集 的 并 集 ， 它 能 够 
定义 理想 唱 界 位 错 的 柏 氏 矢 量 ， 就 是 使 晶 界 结构 不 发 生 改 变 的 柏 氏 矢量 。 
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图 1.1 沿 旋转 轴 方 向 的 重合 晶 格 单 胞 视图 : a) 2 =5 的 双 晶 【〈 体 心 立方 品格 中 绕 [001 | 
轴 旋 转 ); b) E =3 的 双 晶 〈 面 心 立 方 品格 中 绕 [011] 轴 旋 转 ， 此 图 中 给 出 了 4 个 重合 单 


胞 )。 图 中 的 公共 点 用 双色 (AA) 表示 ， 不 同 尺 寸 的 点 代表 沿 示 意图 法 线 方 向 的 不 同位 置 ， 
虚线 表示 晶 格 的 投影 。 





图 1.2 与 面 心 立方 结构 晶 系 中 绕 [011] 轴 旋 转 获 得 的 与 =3 双 晶 相关 的 DSC 
FARE (CHEB), XE D, b, 3 个 基本 DSC 点 阵 矢 量 中 的 2 个 ， 第 3 个 矢量 


与 [011] HFI, ERA b, =F [111], b= [211] Mb, = [011], 


重合 指数 越 高 ，DSC 点 阵 的 基本 矢量 就 越 短 。 图 1.2 给 出 了 图 1. 1b 所 示 的 
面 心 立 方 结 构 材 料 中 与 之 =3 唱 界 的 重合 位 置 点 阵 (CSL) 相关 的 位 移 对 称 守 
ERE (DSC) 沿 旋转 轴 [011] 方向 上 的 投影 。 与 位 移 对 称 守 恒 (DSC) 点 
阵 的 柏 氏 矢量 不 相关 的 位 错 称 为 不 全 位 错 ， 它 们 位 于 不 同 结构 的 两 个 晶 界 章 
面 之 间 。 
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1.1.1.5 几何 法 的 局 限 性 

倾斜 晶 界 和 扭转 晶 界 或 对 称 晶 界 和 非 对 称 晶 界 的 概念 具有 很 大 的 相对 性 。 
实际 上 ， 通 过 晶体 的 对 称 操作 ， 也 可 以 将 倾斜 晶 界 描述 为 扭转 晶 界 。 通 稼 所 选 
择 的 描述 就 是 所 有 可 能 描述 中 唱 界 转动 最 小 的 那 一 个 。 对 一 个 唱 界 的 摘 述 也 取 
决 于 所 观察 的 尺度 ， 一 个 在 微米 尺度 上 观察 是 线性 结构 的 晶 界 ， 如 果 在 原子 下 
度 上 进行 观察 ， 则 可 能 发 现 其 是 多 面体 结构 。 还 应 该 注意 的 是 ,倾斜 晶 界 中 与 
旋转 轴 垂 直 的 一 个 台阶 对 应 一 个 具有 扭转 特征 的 小 平面 ( 见 图 1.3) 。 在 通过 高 
分 辩 率 透射 电镜 (HRTEM) 所 获得 的 图 像 中 ， 我 们 可 以 看 到 一 个 摩尔 条 纹 ， 其 
对 应 于 彼此 相对 旋转 的 两 个 晶体 的 重合 部 分 ， 是 重合 位 置 点 阵 (CSL) GA 
[001] 轴 方 向 上 的 图 像 。 
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图 像 ， 倾 斜 晶 界 平面 是 (310) ， 沿 着 晶 界 可 以 看 到 (001) 平面 的 纳米 尺度 的 
小 平面 ， 表 明 该 晶 界 在 局 部 上 表现 为 扭转 特征 。 


“ 双 晶 学 ”的 描述 只 提供 了 品格 之 间 取 向 的 几何 信息 ， 而 没有 提供 关于 品 界 
平面 的 信息 ， 因 此 没有 描述 关于 低能 唱 界 结构 的 任何 信息 。 平 衡 唱 界 结构 是 通 
过 晶体 的 相对 平移 和 唱 界 平面 的 位 置 进行 局 部 定义 的 ， 该 平衡 品 界 结构 可 以 通 
过 实验 观察 (大 多 数 情 况 下 采用 HRTEM) 或 数值 模拟 来 确定 。 

值得 注意 的 是 ， 重 合 指数 和 唱 界 能 之 间 并 不 存在 相关 性 。 

最 后 需要 注意 的 是 ， 目 前 已 经 存在 更 为 完备 的 双 唱 学 方法 ， 可 以 用 来 描述 
唱 间 缺陷 ""””， 这 将 在 附录 A 中 进行 简要 介绍 。 


1.1.2 用 本 征 位 错 表 示 的 晶 界 结构 


1.1.2.1 Read-Shockley 模型 

第 一 个 小 角度 倾斜 唱 界 (或 称 之 为 亚 晶 界 ) 模型 是 由 Read 和 Shock- 
ley ^^^ ^ 提出 的 ， 该 模型 认为 晶 界 是 由 周期 性 分 布 的 位 错 构成 的 ， 这 使 两 个 相 邻 
品 粒 之 间 能 够 保持 较 小 的 取向 差 。 这 种 模型 后 来 被 推广 至 包含 任何 取向 差 的 
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所 引进 的 位 错 之 所 以 称 为 “本 征 ” 位 错 ， 是 因为 它们 是 构成 亚 唱 界 结构 的 
必要 组 成 部 分 。 距 离 为 4、 具 有 相同 柏 氏 矢量 b HAA Mie, A 
粒 之 间 的 取向 差 为 9=b/d ( 见 图 1.4 和 图 1. 5a), 该 位 错 墙 形成 一 个 对 称 的 倾 
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Æ 1.4 Read-Shockley 亚 晶 界 模型 
负 界 平面 的 不 对 称 性 必然 会 造成 唱 界 的 小 面 化 ， 而 且 可 以 通过 具有 不 同 柏 
氏 和 天 量 的 位 错 进 行 协 凋 〈 见 图 1.5b) 。 一 个 扭转 的 亚 唱 界 可 以 通过 一 个 由 两 个 垂 
直 的 螺 型 位 错 族 构成 的 位 错 墙 进行 协调 〈 见 图 1.6) 7701, 





40nm 


图 1.5 a) $& (Ge) 中 绕 [011] 轴 的 倾斜 亚 晶 界 的 透射 电镜 (TEM) RA, RH 
显示 了 初级 本 征 位 错 ; b) 显示 一 个 小 面 化 晶 界 的 详细 信息 : A 表示 由 刃 型 位 错 
协调 的 对 称 晶 界 ，B 表示 由 离 解 的 60° 位 错 构 成 的 非 对 称 小 平面 。 


最 近 的 数值 模拟 “ ”已 经 表明 ， 位 错 含量 依据 晶 界 平面 而 变化 ， 而 且 已 经 
tpi 007713] 88 77 ”中 证 实 了 亚 晶 界 的 实验 观察 结果 ， 这 以 前 已 经 用 弹性 计算 
证 明 过 。 

根据 Read-Shockley 模型 ，( 每 单位 面积 ) 唱 界 能 可 以 计算 为 构成 晶 界 的 位 
错 的 能 量 之 和 ， 即 
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图 1.6 表示 金 (Au) 中 螺 型 位 错 的 方形 阵列 平面 视图 的 
透射 电镜 (TEM) 照片 ， 螺 型 位 错 的 方形 阵列 与 绕 [001] 
轴 的 一 个 4" 扭 转 晶 界 相 适 应 。 


y 2 y,0(A -1n0) (1.1) 

式 中 ，yo 和 4 ZEE HTAR MM, se ABER HX I8] Z5 H3 32 JUI 1 Be 
性 增加 。 

该 Read-Shockley 公式 对 大 约 小 于 15 ”的 取 回 差 是 有 效 的 ， 当 取 回 差 大 于 该 
(BAY, DCP Rae SPUR DAES, 
1.1.2.2 位 错 模型 的 推广 : 连续 的 Frank-Bilby 模型 

Frank! 501% Bilby! "所 描述 的 模型 是 Read-Shockley 模型 的 拓展 。 然 而 ， 
该 模型 并 不 是 依据 于 孤立 的 位 错 ， 而 是 以 适应 唱 界 取 向 差 的 连续 位 错 分 布 为 基 
础 的 。 

为 了 适应 旋转 R 所 必需 的 长 度 为 蕊 的 唱 界 剖面 上 的 位 错 强 度 吾 可 以 用 下 式 
给 出 ， 即 

B-(1-R^')X (1.2) 

式 中 , BH Frank 回路 (WA 1.7) 来 确定 ， 其 等 价 于 柏 氏 回路 。 该 模型 适用 于 
所 有 大 角度 品 界 。 
1.1.2.3 位 错 模 型 推广 : Bollmann 离散 O 点 阵 模 型 

在 上 面 所 描述 的 纯 双 唱 学 方法 中 ， 还 没有 解释 位 错 的 概念 。 双 唱 是 由 重合 
性 好 的 区 域 和 重合 性 差 的 区 域 构 成 的 。 本 征 位 错位 于 重合 性 差 的 区 域内 。Boll- 
mann "提出 了 两 种 数学 点 阵 ， 用 以 确定 这 些 位 错 的 位 置 和 特征 。 

0 点 阵 依 据 两 个 晶体 点 阵 之 间 的 取向 差 而 连续 变化 ， 因 而 重合 位 置 在 晶体 
蝇 胞 内 存在 内 部 坐标 ， 这 与 CSL 重合 位 置 点 阵 不 同 ， 在 该 点 阵 内 ， 只 有 晶 格 
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1.7 Frank 回路 。 在 一 个 晶体 上 围绕 矢量 头 , 形成 的 闭合 回路 。 
该 回路 是 围绕 晶 界 形成 的 ， 因 而 瑟 ; =X,. EBA, EKEX 
上 的 晶 界 位 错 含 量 由 非 闭合 矢量 B 给 出 。 


节点 是 重合 的 。0 点 阵 的 平面 剖面 能 够 描述 与 两 个 晶 粒 之 间 的 9 角 相 适应 的 初 
级 本 征 位 错 的 含量 。 初 级 本 征 位 错 与 基体 上 发 生 的 位 错 是 相同 的 。 这 种 方法 
解释 了 在 很 好 地 适应 唱 界 的 小 面 化 时 存在 不 同类 型 位 错 的 原因 ， 如 图 1.5b 
所 示 。 

02 点 阵 能 够 用 次 级 本 征 位 错 来 适应 对 大 角度 唱 界 精确 重合 的 偏离 。 这 些 位 
错 的 柏 氏 矢量 属于 与 之 相关 的 DSC 点 阵 。 图 1.8 采用 两 种 不 同 的 透射 电镜 
(TEM) 方式 给 出 了 次 级 本 征 位 错 分 布 的 实验 观察 结果 ， 可 以 解释 说 明 相 对 于 
cu 中 [011] E =9 (221) HAN ^ LAR Ge P [011] X =9 (221) H 
转 双 晶 " “| 重合 部 分 的 较 小 偏离 。 
1.1.2.4 “AE REKARTE 

用 位 错 来 表达 唱 界 结构 的 方法 是 非常 丰富 的 ， 而 且 能 够 解释 大 量 的 实验 
观察 结果 。 然 而 ， 连 续 的 Frank-Bilby 模型 和 0 点 阵 离散 模型 基本 是 几何 性 
的 。 它 们 没有 考虑 可 能 发 生 的 局 部 应 力 释 放 问 题 。 尤 其 值得 注意 的 是 ， 虽 然 
离散 模型 能 够 给 出 位 错 分 布 和 位 错 类 型 ， 能 够 适应 两 个 相 邻 晶 粒 之 间 的 取向 
差 ， 但 无 法 提供 使 系统 能 量 进一步 最 小 化 的 晶 界 平面 和 /或 位 错 分 布 的 任何 
数据 。 


Seeks dar Sah PE sus. 





MUTA 





a) 


图 1.8 次 级 本 征 位 错 的 透射 电镜 (TEM) 观察 结果 : a) 采用 弱 束 技 术 在 一 个 以 

[011] 为 旋转 轴 的 近 =9 (221) 倾斜 晶 界 中 的 观察 结果 ; b) 在 Ge 中 一 个 重合 指数 

近似 为 =9 (221) 晶 界 中 的 柏 氏 矢量 (DSC 点 阵 的 基本 矢量 ) 为 b. =1/9 [122] 的 
次 级 本 征 位 错 核心 的 HRTEM 观察 结果 。 


11.3 晶 界 原子 结构 一 一 结构 单元 模型 


品 界 的 原子 结构 已 经 成 为 许多 研究 的 主题 。 原 子 的 排列 最 初 是 以 结构 单元 
(SU) 进行 描述 的 一 一 尤其 是 在 金刚 石 立方 结构 中 ”"”"”"% ， 在 该 结构 中 ,， K 
用 共 价 键 能 够 对 结构 单元 进行 简单 的 描述 。 

接 下 来 就 是 关于 原子 计算 的 研究 “”， 它 是 利用 原子 之 间 的 势能 来 计算 唱 
界 能 以 及 寻找 更 稳定 的 结构 。 

结构 单元 概念 的 拓展 使 得 更 为 系统 的 原子 分 析 方 法 得 以 建立 ， 可 以 适用 于 
所 有 材料 ， 包 括 对 称 电 者 材料 和 非 对 称 晶 界 材 料 。 
1.1.3.1 结构 单元 模型 

号 界 完全 是 由 结构 单元 构成 的 ， 这 些 结构 单元 几乎 都 是 复 洒 的 正则 多 面体 。 
如 果品 界 是 周期 性 的 ， 则 结构 单元 就 是 以 周期 形式 建立 的 。 文 献 ”” 针对 对 称 
周期 性 唱 界 提出 了 一 个 简单 的 分 类 ， 这 种 分 类 是 以 原子 计算 为 支撑 的 。 

AAA 型 唱 界 是 由 单一 结构 单元 构成 的 ， 这 种 结构 单元 据说 对 唱 界 的 形成 是 
有 利 的 ， 与 能 量 最 小 化 相对 应 ， 这 类 唱 界 的 例子 包括 面 心 立方 结构 (以 及 金刚 
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石 立方 结构 ) 材料 中 的 了 =3 (111) 对 称 倾 斜 晶 界 和 面 心 立 方 结构 材料 中 的 
3 =11 (113) BH. 

不 利 重合 晶 界 〈 它 们 中 的 一 些 是 奇异 晶 界 ) 有 一 个 短 周 期 ， 包 含 几 个 结构 
单元 ， 例 如 ABAB, 

一 般 晶 界 的 结构 单元 具有 复杂 的 排列 顺序 。 

实际 上 ， 取 向 差 为 6 的 长 周期 对 称 晶 界 的 范围 可 以 用 取向 差 为 6, 和 6, 的 两 
个 限定 唱 界 的 周期 进行 描述 ( 见 图 1.9) ， 其 中 6, <9< 9,， 这 样 的 描述 具有 更 短 
的 周期 、 相 同 的 旋转 轴 和 相同 的 中 性 面 ” 。 这 些 限定 晶 界 未 必 是 低能 的 。 


6, 0, 3 s 2 
| Œuvw](hkl),, 
AAAA... ..ABAB... BBBB.. 
AAAA... ABAB... BBBB... 
有 利 奇异 晶 界 奇异 晶 界 有 利 奇异 晶 界 
_BAAAB ABBBBABBBB... 
AAABAAAB... ABBBBABBBB... 
一 般 晶 界 一 般 晶 界 


图 1.9 由 结构 单元 构成 对 称 晶 界 的 示意 图 


使 用 高 分 辨 率 透 射电 镜 (HRTEM) 进行 实验 观察 ， 能 够 证 实用 结构 单元 来 
表达 品 界 结构 的 方法 是 确切 的 。 图 1. 10 给 出 了 “中 间 晶 界 ” 实 验 观察 以 及 对 其 
相应 结构 单元 描述 的 两 个 例子 。 

然而 ， 值 得 注意 的 是 ， 构 成 一 个 中 间 晶 界 的 结构 单元 与 限定 晶 界 的 结构 单 
元 并 不 是 严格 意义 上 完全 相同 的 ， 因 为 两 者 所 处 的 环境 是 不 同 的 。 这 种 变形 对 
弹性 能 有 所 贡献 。 

甚至 已 经 观察 到 ， 在 AAAAB Hi AAP, À 结构 单元 在 拓扑 学 上 是 相同 
的 ， 它 们 能 够 描述 整个 唱 界 周期 范围 内 的 不 同 变形 。 对 于 相 邻 平面 不 匹配 的 晶 
界 来 说 同样 如 此 ， 就 如 同 在 金 中 发 现 的 现象 一 样 ”” ( 见 图 1.11) ， 其 中 
10011 平面 平行 于 1110] 平面 ， 唱 界 的 准 周期 性 是 由 结构 单元 的 不 同 变 形 引 起 
的 ， 其 变形 程度 与 它们 沿 着 唱 界 的 位 置 有 关 。 
1.1.3.2 适用 于 晶 界 位 镑 的 结构 单元 模型 

在 AAAABAAAB 中 间 对 称 倾斜 晶 界 中 ，B 单元 对 应 于 次 级 本 征 位 错 的 核心 ， 
适应 于 对 AAAA 品 界 重 合 的 偶 离 。 同 样 ， 已 经 证 明 次 级 本 征 位 错 是 与 结构 单元 
相关 联 的 ， 这 些 结构 单元 与 晶 界 结构 相 适 应 。 

事实 上 ， 可 以 将 一 般 的 (但 呈 周 期 性 的 ) 倾斜 晶 界 看 成 是 一 个 AAAAA GR 
界 ， 此 处 合 加 了 一 个 倾斜 的 亚 晶 界 : 当 次 级 本 征 位 错 具 有 结构 单元 B 核心 
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(332] 晶 界 的 原子 结构 的 实验 观察 结果 (图 a 和 图 d) 和 模拟 


图 1.10 镍 (图 a 和 图 b) 中 的 


结果 (图 b 和 图 c)。 
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表 


图 a 中 的 白色 箭头 表示 非 本 征 位 错 的 存在 ， 原 子 排列 在 图 a 中 用 白色 箭头 


而 在 图 d 中 用 黑色 箭头 表示 。 
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图 1.11 a) 金 中 具有 [011] 公共 轴 的 [001] // [110] 准 周期 晶 界 的 
高 分 辩 率 透射 电镜 (HRTEM) RA; b) 原子 模拟 (强调 了 结构 单元 的 变形 )。 


时 ”1 ， 与 结构 单元 B 相关 联 的 柏 氏 矢量 未 必 对 应 于 位 移 对 称 守 人 恒 点 阵 
(DSC) 阵列 的 基本 矢量 。 

值得 注意 的 是 ， 与 晶 界 结构 相 适 应 的 结构 单元 所 具有 的 柏 氏 矢量 沿 着 它 所 
处 的 晶 界 是 变化 的 2 。 

处 于 限定 AAAA 唱 界 的 单一 B 结构 单元 〈 因 而 与 非 本 征 位 错 相 关联 ) 可 以 
用 与 AAAA 品 界 的 DSC 点 阵 相 关联 的 相 氏 矢量 来 描述 。 将 B 结构 单元 置 于 中 间 
AAABAAAB 品 界 肉 ， 便 可 以 使 这 种 补充 的 B 结构 单元 与 AAABAAAB fa AP 
DSC 点 阵 的 柏 氏 矢量 之 间 建 立 联 系 。 最 终 ， 如 果 它 处 于 限定 BBBB 唱 界 内 ， 则 
其 相 氏 矢量 为 零 。 这 些 方面 的 内 容 将 在 1. 2. 2. 2 节 加 以 解释 。 
1.1.3.3 用 结构 单元 表达 晶 界 结构 方法 的 局 限 性 

用 结构 单元 描述 唱 界 结构 的 方法 主要 适用 于 围绕 低 指 数 轴 旋转 的 倾斜 晶 界 ， 
用 这 种 方法 描述 扭转 唱 界 更 加 困难 "|。 

这 种 描述 对 倾斜 晶 界 操作 起 来 相对 容易 ， 但 对 于 高 指数 唱 界 平面 而 言 ， 不 
可 能 确定 出 多 个 可 能 结构 中 哪 一 个 是 最 可 能 的 。 图 1. 12 给 出 了 一 个 相应 的 例 
子 ， 从 该 图 中 可 以 看 出 ，HRTEM 已 经 能 够 证 明 唱 界 模型 是 一 个 LCCLCC 滑 移 镜 
RXR) ， 然 而 计算 得 到 的 模型 都 是 以 LCLCC 分 布 为 基础 的 ， 它 给 出 

一 个 纯 镜 像 对 称 。 


1.1.4 能 量 原子 描述 
能 量 上 有 利 的 品 界 结构 只 能 通过 双 品 能 量 的 计算 加 以 揭示 。 数 值 模拟 很 少 
O ”一 个 缺陷 的 柏 氏 矢量 取决 于 所 选择 的 理想 晶 格 参考 基准 。 对 于 一 个 晶体 而 言 ， 这 种 参考 基准 理 所 
当然 就 是 理想 晶体 。 对 于 一 个 晶 界 而 言 ， 参 考 基准 晶 格 的 选择 可 以 采用 不 同 的 方式 ; 晶体 i 


体 工 或 双 唱 。 因 此 ， 柏 氏 矢 量 将 分 别 是 晶 格 I 、 晶 格 开 或 DSC 点 阵 中 的 矢量 (也 参见 附 
x A). 作者 注 
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图 1.12 [011] $233 (144) 倾斜 晶 界 的 高 分 辨 率 透 射电 镜 (HRTEM) A. mI 

的 结构 呈现 出 了 一 个 滑 移 镜像 对 称 ， 并 且 可 以 用 LCCLCC 结构 单元 形式 进行 描述 。 

通过 计算 所 提出 的 模型 是 纯 LCLCC 镜像 对 称 的 。 只 有 HRTEM 能 够 提出 一 个 实际 上 
经 证 明 是 最 低能 结构 的 模型 。 


有 关于 所 研究 的 唱 界 类 型 的 限制 。 这 些 唱 界 可 以 是 三 维 结构 ， 能 够 处 理 温度 的 
变化 。 最 后 我 们 可 以 看 到 ， 与 实验 观察 结果 进行 比较 是 证 实 实际 模型 的 关键 所 
在 。 实 际 上 ， 局 部 原子 结构 (尤其 是 微观 参数 的 确定 ) 只 能 采用 高 分 辨 率 透 射 
电镜 (HRTEM) 或 高 角度 环形 暗 场 (HAADF) 法 通过 实验 手段 来 加 以 研究 ， 这 
些 方法 都 是 在 原子 阵列 图 像 中 使 用 的 投影 技术 。 无 论 使 用 哪 一 种 方法 ， 对 原子 
阵列 的 电子 显 微 观 察 都 只 局 限于 公共 轴 为 单一 轴 的 品 界 ， 相 对 于 此 单一 轴 ， 投 
影 后 的 原子 间距 大 于 所 使 用 的 设备 的 分 辨 率 。 因 此 ， 并 不 是 所 有 的 晶 界 都 可 以 
采用 这 些 技术 达到 应 有 的 效果 。 然 而 ， 在 良好 的 条 件 下 ， 比 较 法 是 非常 强大 的 。 
最 近 电 子 显 微 技术 发 展 到 能 够 精确 确定 YBaCuO 这 类 复杂 材料 中 的 原子 位 
gi" ， 并 且 能 够 测量 Cu-O 链 上 0 的 水 平 以 及 Cu 和 顶点 0 之 间 结 合 键 长 度 
的 变化 。 这 方面 的 内 容 可 以 参考 1998 年 的 一 篇 有 用 的 文章 " ”| ， 该 文章 就 是 针 
对 计算 方法 和 实验 观察 所 进行 的 比较 研究 。 

静态 模拟 能 够 使 利用 原子 间 势 能 相互 作用 的 大 量 原子 组 态 的 能 量 最 小 化 。 
确定 这 种 势能 并 不 总 是 很 容易 ， 来 自 “分 子 动力 学 ”的 方法 考虑 了 温度 的 作用 ， 
并 从 具有 位 置 x 和 速度 v 的 原子 集合 体 进行 推导 ， 从 而 可 以 获得 最 终 的 平衡 组 
态 ， 还 可 以 计算 原子 位 移 。 这 就 使 与 晶 界 熔融 0 或 扩散 ”| 相关 的 问题 能 
够 得 到 解决 。 

图 1.13 给 出 了 两 个 关于 [011] 轴 对 称 的 倾斜 唱 界 能 量 计 算 的 例子 。 表 明 
能 量 和 取向 差 之 间 关 系 的 曲线 对 于 金刚 石 立 方 结构 材料 共和 面 心 立方 结构 材 
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料 吃 中 是 不 同 的 。 如 果 在 两 种 情况 下 (111) X =3 晶 界 所 对 应 的 能 量 最 小 ， 
那么 并 不 是 对 于 所 有 唱 界 都 是 如 此 。 在 Si 或 Ge 中 ， 对 应 最 小 能 量 的 唱 界 是 
(221) ¥ 29, RMF Ni, Al 或 Cu， 对 应 最 小 能 量 的 唱 界 则 是 (113) 
X =11, 


51 19 9 1] 3 17 3 33 9 33 





能 量 / (J/m?) 


8<110>/(°) 
b) 


图 1.13 围绕 [001] 轴 的 对 称 倾 斜 晶 界 妃 (0) BB: 
a) 金刚 石 立方 结构 ; b) 面 心 立方 结构 。 


因此 ， 蝇 界 能 的 变化 范围 是 0.5 ~1.5J/m 。 可 以 将 其 与 层 错 能 进行 比较 : 
Ni 为 0.250J/m ，Al 为 0.120J/m*， Si 24 0. 060J/m^, Cu Jy 0.045J/m’, 

很 明显 ， 品 界 能 与 重合 指数 并 无 关系 。 主 要 影响 因素 是 并 排 的 [hk] 和 
Ih kl] 平面 之 间 的 耦合 。 值 得 注意 的 是 ， 非 对 称 小 平面 可 能 也 会 降低 晶 界 能 。 

实验 结果 和 模拟 结果 之 间 的 比较 实例 已 经 证 实 了 体 心 立方 Me 中 存在 围绕 
[011] 轴 的 (112) X =3 对 称 晶 界 结构 ““” 。 对 于 体 心 立方 结构 (BBC) 材 
料 来 说 ，(112) X =3 唱 界 对 应 最 小 的 唱 界 能 。 这 种 晶 界 表现 出 了 扩张 和 刚性 
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平移 特征 ， 这 可 以 用 HRTEM 和 模拟 加 以 证 实 。 

处 于 平衡 条 件 下 的 晶 界 也 可 能 会 呈现 出 横向 伸 长 的 结构 ， 对 于 低层 错 能 的 
材料 来 说 尤为 如 此 Iar%] 。 采 用 HRTEM 对 Ag’ ? 4g Cul d JR B Sc Ue XUL 
结果 已 经 有 效 证 明了 晶 界 处 OR 菱 方 结构 的 稳定 性 。 

通过 模拟 (不 是 使 用 透射 电子 显 微 技术 ) 所 获得 的 一 个 有 趣 的 结果 就 是 对 
硅 中 的 大 角度 扭转 晶 界 的 描述 ( 由 于 考虑 到 制造 大 量 片 晶 薄 层 的 可 能 性 ， 人 们 
已 经 恢复 了 对 这 方面 研究 的 兴趣 ) 。 对 围绕 [001] 轴 的 扭转 晶 界 的 模拟 结果 表 
明 ， 扭转 晶 界 的 能 量 与 倾斜 晶 界 相 比 升 高 了 ， 大 约 为 1.4J/m”( 见 图 1.13), f 
界 的 结构 是 高 度 无 序 的 ， 可 能 包含 大 量 的 其 空 键 ，”” 。 无 论 什么 晶 界 角度 或 晶 
界 平面 ， 这 个 0. 2nm 厚 的 “ 非 晶 ” 层 似乎 仍 能 够 保持 稳定 化 。 

然而 这 些 结果 引起 了 争议 ， 因 为 在 这 些 “ 非 晶 ” 结 构 中 出 现 的 键 的 性 质 和 
类 型 与 真实 的 非 晶 物质 是 不 一 致 的 。 

原子 之 间 的 相互 作用 势能 未 必 是 很 明确 的 。 它 们 必须 在 理论 上 能 够 生成 理 
想 的 晶体 结构 ， 不 仅 表 现在 原子 之 间 的 距离 上 ， 而 且 还 表现 在 原子 的 环境 、 结 
合 键 之 间 的 角度 以 及 电子 组 态 上 。Lennard-Jones 偶 热 能 ”只 取决 于 原子 之 间 
的 距离 ， 因 而 经 常 是 不 完善 的 。 实 际 上 ， 如 同 非常 开放 的 共 价 键 结构 一 样 ， 角 
度 项 在 解释 金刚 石 结构 的 稳定 性 方面 是 必要 的 ， 在 该 结构 中 ， 每 个 原子 都 有 4 
个 相 邻 的 原子 ， 而 在 密 排 面 心 立方 结构 中 ， 每 个 原子 周围 有 12 个 原子 。 上 述 例 
子 就 是 Tersoff 势能 的 贡献 “”“"” 。 最 先进 的 方法 就 是 量子 力学 中 的 从 头 算法 ， 该 
算法 清晰 地 考虑 了 系统 中 所 有 的 电子 。 在 该 种 情况 下 ， 计 算 只 限于 很 少量 的 原 
F ( 几 个 晶 胞 或 一 个 小 团 簇 )。 

用 于 包含 这 些 原 子 的 “计算 黑箱 ”的 边界 条 件 通 常 是 周期 性 的 。 与 真实 的 
缺陷 浓度 相 比 ， 这 会 导致 许多 更 高 浓度 的 缺陷 产生 。 例 如 ， 它 们 需要 两 个 能 够 
相互 作用 和 迁移 的 镜像 边界 。 随 着 尺寸 的 增加 ， 其 影响 就 变 得 不 太 显著 了 ,但 
在 原子 数量 增加 的 同时 ， 计 算 时 间 可 能 就 变 得 非常 长 了 。 因 此 需要 进行 一 些 综 
合 考虑 。 团 簇 模拟 导致 了 熔点 下 降 。 实 际 上 ， 所 得 到 的 振动 能 谱 会 受到 “计算 
黑箱 ”特征 尺寸 的 限制 。 


1.2. 前 界 的 唱 体 缺陷 


和 晶体 一 样 ， 在 品 界 上 同样 存在 可 能 会 扰乱 唱 界 平衡 结构 的 三 种 类 型 的 唱 
体 缺 陷 ， 即 点 缺陷 (包括 空位 、 间 际 原子 和 置换 原子 ) 、 线 缺陷 〈 如 非 本 征 位 
错 ) FURR ( 如 沉 演 相 和 夹杂 等 )。 

线 缺 陷 在 材料 的 力学 行为 中 扮演 着 最 主要 的 角色 。 然 而 ,它们 与 其 他 两 种 
类 型 缺陷 〈 点 缺陷 和 体 缺 隐 ) 的 相互 作用 会 明显 地 改变 它们 对 塑性 变形 和 多 晶 
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断裂 的 影响 。 因 而 ， 简 要 介绍 三 种 类 型 缺陷 是 非常 必要 的 ， 以 便 解 决 唱 体 材料 
的 塑性 问题 。 
电子 结构 内 也 存在 缺陷 ， 但 在 本 章 不 进行 介绍 。 


1.2.1 点 缺陷 aA lE) fa AT 


点 缺陷 [空位 和 间隙 原子 或 置换 原子 (合金 元 素 或 杂质 ) ] 在 唱 界 上 存在 的 
密度 通常 要 远 高 于 基体 , [HY =3 1111} 共 格 挛 晶 界 除 外 。 它 们 可 能 会 在 材料 
的 制备 期 间 形 成 ， 或 者 由 于 后 续 的 热处理 而 在 晶体 和 不 同 晶 界 位 置 之 间 发 生 了 
重新 分 布 。 无 论 这 些 点 缺陷 是 通过 哪 种 方式 形成 的 ， 我 们 都 把 这 种 现象 称 为 
偏 析 。 

晶 间 偏 析 不 仅 影 响 唱 界 结 构 和 晶 界 能 ， 而 且 会 影响 它们 的 缺陷 和 力学 行为 。 
偏 析 对 材料 结构 方面 的 性 能 和 功能 方面 的 性 能 都 会 产生 重大 的 影响 ， 如 脆 化 或 
强化 、 晶 间 腐 人 蚀 、 唱 界 滑动 以 及 电 性 能 的 改变 等 。 唱 界 之 间 的 化 学 差异 可 以 完 
全 抵消 它们 在 几何 上 的 差异 。 
1.2.1.1 点 缺陷 

如 同 唱 体 一 样 ， 纯 平衡 品 界 包 含 空位 和 自 间隙 原子 。 晶 界 位 置 上 处 的 每 种 缺 
陷 的 浓度 可 以 用 下 式 表 示 ， 即 

C',=exp(S,/k) + exp( — E!/kT) (1. 3) 
AF, SURE, 4) 9] DERE i MR ATE OA BE, CHR BR REP 
置 所 对 应 的 值 。 对 于 一 个 相似 的 晶 间 位 置 而 言 ， 空 位 处 这 些 值 也 低 于 间隙 原子 
处 的 相应 值 。 挛 晶 界 是 一 种 例外 ， 这 两 种 缺陷 的 形成 能 与 晶体 内 是 一 样 的 。 在 
一 个 晶 界 内 一 个 自 间 隙 原子 需要 相对 较 小 的 位 移 ， 但 要 大 于 相应 在 晶体 内 产生 
一 个 自 间 隙 原子 所 需要 的 位 移 。 

一 个 位 置 上 的 空位 通常 是 高 度 局 域 化 的 ， 并 且 在 该 位 置 附 近 产 生 小 的 原子 
位 移 。 然 而 ， 它 在 该 位 置 处 也 处 于 一 种 不 稳定 状态 ， 会 导致 几 个 相 邻 原子 位 置 
的 变化 〈 见 图 1.14) 9799. 

自 间 隙 原子 存在 三 种 形式 ， 具 体 存 在 形式 取决 于 局 部 空间 约束 条 件 和 原子 
之 间 的 结合 力 ， 这 三 种 形式 包括 原子 之 间 的 局 域 化 、 相 对 广泛 区 域 的 去 局 域 化 
或 者 呈 垂 直 于 弹性 轴 的 哑铃 形状 (OLA 1. 15) 9799. 

在 一 个 唱 界 范围 内 ， 溶 质 原 子 可 以 是 间 际 原子 ,或 者 是 置换 原子 。 模 拟 得 
到 的 原子 结构 能 够 预测 唱 界 的 哪 一 个 位 置 是 给 定 溶质 原子 优先 选择 的 位 置 。 图 
1. 16 给 出 了 一 个 相应 的 例子 。 

点 缺陷 可 能 会 以 复杂 的 形式 存在 ， 尤 其 在 氧化 物 中 更 是 如 此 ， 它 们 会 引起 
PRLS HERE A EON 。 这 种 空位 和 间隙 原子 聚集 的 现象 将 在 偏 析 部 分 ( 见 
第 6 章 ) 进行 更 为 详细 的 介绍 。 
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图 1.14 在 一 个 铜 的 =7 (415) BAA, ES 处 的 空位 是 不 
稳定 的 ， 初 始 位 置 为 9 的 原子 填充 了 该 空位 位 置 ， 
导致 了 9' 原 子 迁 移 到 了 9 和 9' 之 间 的 中 间 位 置 **]。 
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图 1.15 ÉHRARTFÆ#MEH YS =13 (527) 晶 界 内 的 位 置 
K 处 以 哑铃 形状 排列 的 示意 图 "2*]。 


吊 界 可 以 充当 点 缺陷 的 吸收 源 和 发 生源 ， 唱 界 的 这 一 特性 使 其 在 一 些 重要 
的 物理 现象 中 扮演 痢 主 要 的 角色 ， 如 回复 、 蠕 变 和 辆 射 等 。 唱 界 点 缺陷 可 以 解 
释 唱 间 扩 散 现 象 ， 唱 间 扩 散 通 常 要 比 体积 扩散 更 为 迅速 ， 而 且 对 材料 在 高 温 环 
境 下 的 大 部 分 性 能 起 主导 作用 。 

点 缺陷 优先 选择 在 唱 界 处 发 生 就 会 导致 偏 析 现象 。 偏 析 热 力学 和 动力 学 方 
面 的 内 容 以 及 基于 唱 界 几何 参数 的 热力 学 变量 的 变化 将 在 第 6 章 进行 介绍 。 对 
于 本 章 的 剩 下 部 分 ， 我 们 将 根据 以 下 几 个 方面 重点 关注 溶质 原子 的 量化 和 局 
域 化 问题 : 首先 是 晶 界 平面 ， 然 后 是 唱 界 的 微细 结构 ， 最 后 是 晶 界 缺陷 。 和 缺 
陷 之 间 的 细微 作用 在 材料 对 于 所 有 力学 激励 的 响应 中 有 效 地 扮演 着 重要 的 
角色 。 
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垂直 于 弹性 轴 的 周期 





图 1.16 在 铁 中 一 个 5 (310) 倾斜 晶 界 的 模拟 结构 。 黑 色 和 和 白色 圆 图 
分 别 表 示 沿 着 [110] 轴 的 两 个 不 同位 置 的 原子 ， 而 且 该 轴 与 图 面 
垂直 。 与 每 个 位 置 相 关 的 能 量 计算 能 够 预测 间隙 原子 和 置换 原子 的 可 能 位 置 。 


1.2.1.2 相对 于 晶 界 平面 的 溶质 原子 的 局 域 化 

唱 界 平面 在 偏 析 中 所 扮演 的 重要 角色 (或 者 在 多 唱 材 料 制备 期 间 溶 质 原子 
选择 在 晶 界 平面 上 存在 所 扮演 的 角色 ) 可 以 很 好 地 通过 也 含有 硅 的 挨 杂 包 多 晶 
氧化 铝 的 例子 加 以 揭示 。 偏 析 元 素 的 数量 和 性 质 都 根据 晶 界 平面 而 变化 。 硅 优 
先 选 择 其 中 一 个 平面 是 (0001) 基 面 的 晶 界 ， 而 包 会 选择 一 个 鞭 方 (0112) 晶 
界 平面 :805 93 

同样 ， 在 一 种 给 定 的 没有 取向 性 的 商业 氧化 铝 中 ， 詹 是 莹 方 晶 界 平面 上 富 
集 的 元 素 ， 硅 主要 集中 在 基 面 上 (JL 117) SSL 

在 本 例 中 ， 哪 一 种 现象 成 了 另 一 种 现象 的 驱动 力 呢 ? 这 一 问题 目前 仍然 未 
有 定论 。 如 果 晶 界 平面 会 影响 晶 界 偏 析 程度 ， 则 反 过 来 晶 界 内 一 些 元 素 的 偏 析 
可 能 会 改变 晶 界 平面 的 取向 。 例 如 ， 对 于 金属 铜 而 言 ， 平 直 的 唱 界 平面 可 能 会 
rH FSFE EMA) tk, AMRETA (LR 1.18) (也 见 第 6 
E), : 
总 而 言 之 ， 晶 间 偏 析 和 晶 界 平面 之 间 存 在 强烈 的 依赖 关系 ， 并 且 决 定 着 界 
面 的 细微 结构 。 比 值 d,/a (a 是 晶 胞 的 几何 参数 ; d ,是 与 晶 界 平面 平行 的 各 平 
面 之 间 的 平均 间距 ) 可 以 考虑 作为 一 种 偏 析 准则 ， 即 当 这 个 比值 超过 一 个 
临界 值 (29% 0.150) 时 ， 晶 界 对 偏 析 几乎 不 敏感 ?9 。 实 际 上 ， 可 以 注意 到 
一 个 大 的 平面 间距 经 常 与 借 斜 晶 界 中 的 弱 偏 析 相 关 。 然 而 ， 当 一 些 例子 相互 矛 
盾 时 ， 必 须 认 真 考虑 这 一 准则 。 实 际 上 ， 不 存在 能 够 预测 唱 间 偏 析 的 几何 准则 。 
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图 1.17 a) 氧化 铝 中 弯曲 晶 界 的 图 像 : 晶 界 平面 的 取向 从 (0001) 
基 面 逐渐 过 渡 到 鞭 方 (0112) PH; b) 晶 界 上 Ti 和 Si 的 含量 
随 着 晶 界 平面 取向 的 变化 。 





图 1.18 a) 含有 包 的 铜 晶 界 中 存在 的 小 面 化 ; b) 通过 温度 效应 除 掉 镁 之 后 的 
同一 晶 界 没有 发 生 小 面 化 现象 ; c) 乌 被 重新 引入 之 后 晶 界 又 发 生 了 小 面 化 现象 。 


1.2.1.3 偏 析 与 细微 晶 界 结构 
起 初 只 有 非常 有 限 的 方法 可 以 描述 唱 界 偏 析 与 用 本 征 位 错 表 征 的 唱 界 结构 
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之 间 的 关系 ， 这 一 方面 的 研究 基础 包括 基于 晶 界 原子 结构 的 偏 析 模 拟 。 

在 Fe-Au 系 合金 中 ,已 经 使 用 透射 电子 显 微 技术 观察 到 了 在 偏 析 作 用 下 的 
小 角度 品 界 的 位 错 结 构 变 化 ( 见 图 1.19) 于 ”。 对 于 低 Ni-Cu 合金 中 的 扭转 
[001] 唱 界 ,模拟 结果 证 明 铜 偏 析 在 与 本 征 位 错 相关 的 少数 结构 单元 中 达到 最 
the. 
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a) 





图 1.19 8-155 [001] 扭转 晶 界 中 的 螺 型 位 错 网 络 : a) 在 纯 铁 中 ， 位 错 与 <110 > 
方向 平行 ; b) 在 Fe-0.18%Au (摩尔 分 数 ) 中 ， 位 错 与 <100 > 方向 平行 [ac 多 


通过 与 唱 界 的 原子 结构 相关 的 偶 析 模拟 ， 可 以 揭示 从 一 个 唱 界 到 另 一 个 唱 
田 以 及 从 一 个 蝇 界 范围 内 的 一 个 位 置 到 另 一 个 位 置 的 偶 析 各 疝 异 性 。 图 1. 20 给 
出 了 包 在 镍 中 的 两 个 < 110 > 倾斜 晶 界 的 不 同位 置 的 分 布 情况 T 

很 明显 ， 对 于 一 般 =33 1441) 唱 界 而 言 ， 偶 析 在 其 曲 界 平面 两 侧 的 传播 
程度 要 大 于 奇异 之 =11 1113} 唱 界 ， 它 会 集中 于 奇异 唱 界 的 核心 位 置 ， 还 会 接 
MEFE =33 1441} 晶 界 附近 变形 区 域内 的 位 置 。 

根据 与 品 界 每 个 位 置 相 关 的 偏 析 能 ， 可 以 详细 说 明 位 置 与 位 置 之 间 的 各 向 
FIE, K 1.20 就 给 出 了 一 个 相应 的 例子 ， 针 对 的 是 Ni (Ag) 和 Ag (Ni) 合金 
体系 中 的 =11 1113] 倾斜 晶 界 ， 其 中 银 和 镍 分 别 是 相应 体系 中 的 溶质 原 
FIO. 在 Ni (Pd) 和 Ni (Ag) 两 个 合金 体系 中 ， 空 间 位 置 因数 对 偏 析 起 着 
主 寻 作用 ， 而 且 包 原子 和 银 原 子 都 比 镍 原子 大 。 

Rm, (I) 黏着 效应 可 以 解释 镍 为 什么 在 银 的 亏 =11 1113} 唱 界 平面 
的 第 一 个 平行 平面 内 (图 1.21 中 的 位 置 B, ) 偏 析 较 少 。 由 于 在 其 他 晶 界 中 可 以 
看 到 相同 的 效应 ， 所 以 能 够 得 出 如 下 结论 ， 即 当 偏 析 相 对 较为 严重 ， 而 且 与 尺 
十 效应 具有 相反 的 符号 时 ， 就 会 发 生 黏 着 效应 T, 

模拟 还 能 够 预测 偏 析 影响 下 所 发 生 的 晶 界 结构 变化 以 及 三 维 有 序 化 合 物 附 
近 的 唱 间 有 序 相 的 形成 。 例 如 ， 磷 会 在 a 铁 中 对 称 的 5 (310) 和 9 (114) 
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图 1.20 名 在 镍 中 最 界 各 个 位 置 处 的 分 布 情况 ( 深 色 位 置 对 应 一 个 更 高 的 
RUYKBE), ， 可 以 将 其 看 作 是 该 位 置 到 镍 晶 界 平面 距离 的 函数 : 
a) Z=11 [113} 晶 界 ; b) Z =33 [441] SU, 


倾斜 晶 界 处 发 生 偏 析 ， 磷 原子 周围 包围 三 个 铁 原 子 ， 这 意味 着 可 以 形成 Fe;P 化 
Æ ig CHAS 84] : 

XT WaT ETT OS ia EE FH ESPERE RT RATS BIG, GÉRÉE 
揭示 硼 、 钼 和 铬 中 的 偏 析 ， 也 能 够 揭示 一 种 超 合 金 中 的 YY i EP BUR HJ S 
失 。 偏 析 的 原子 会 沿 着 唱 界 形成 一 个 厚度 接近 lnm 的 连续 薄膜 ( 见 图 
1. 22) [CAD 02] , 

偏 析 也 会 强烈 影响 蝇 界 的 电子 结构 ， 在 离子 键 或 共 价 键 构 成 的 材料 中 尤为 
如 此 ， 但 在 偏 析 元 素 可 能 会 强化 或 弱化 唱 界 的 金属 材料 中 也 是 如 此 。 对 于 结构 
单元 中 原子 键 变 化 的 考虑 能 够 解释 偏 析 的 这 些 影响 。 

12.1.4 晶 界 非 本 征 位 钳 上 的 偏 析 

虽然 非 本 征 位 错 在 唱 界 内 是 “ 非 平衡 缺陷 ”， 但 在 其 上 面 也 可 能 产生 平衡 偏 
析 ， 这 与 品 体 内 位 错 所 产生 的 平衡 偏 析 类 似 。 在 两 种 情况 下 ， 弹 性 变形 场 会 传 
播 很 长 的 距离 ， 可 以 将 溶质 原子 看 作 是 一 个 弹性 球体 ， 而 且 与 接受 它 的 位 置 相 
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图 1.21 a) RARE =11(113) 晶 界 上 计算 的 原子 结构 ，A 原子 在 晶 界 平面 内 ， 
Bi, B,1 C 原子 到 该 平面 的 距离 分 别 为 1 个 、2 个 和 3 个 原子 间距 ; b) Ag (Ni) 和 
Ni (Ag) 合金 系 中 的 偏 析 能 随 着 到 晶 界 平面 (平面 0) 距离 而 变化 1。 


比 具 有 不 同 的 半径 ， 因 此 在 这 两 种 缺陷 (点 缺陷 和 线 缺 陷 ) 之 间 可 以 产生 弹性 
相互 作用 。 

溶质 原子 会 凝结 在 位 错 线 上 ， 形 成 一 个 “Cottrell 云 团 ”或 “Cottrell 气 团 ”， 
它 会 使 位 错 发 生 稳 定 化 。 图 1. 23 清楚 地 给 出 了 一 般 氧 化 铝 晶 界 中 的 两 个 稳定 化 
非 本 征 位 错 临近 区 域内 的 包 富 集 情况 =n 

这 种 偏 析 经 常 成 为 位 错 线 上 后 续 沉 淀 的 起 源 ( 见 1.2.3 节 )。 另 外 ,溶质 
原子 陷入 位 错 之 中 会 明显 影响 与 本 征 位 错 相 关 的 晶 间 应 力 的 协调 性 〈 见 第 
2 3$), 
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图 1.22 使 用 一 个 层 析 成 像 的 原子 探 针 在 超 合 金晶 界 处 获得 的 硼 、 钥 和 和 铬 偏 析 的 
三 维 图 像 〈 每 个 点 对 应 一 个 原子 ) 。 在 铝 中 晶 界 的 核心 被 消耗 挤 了 。 图 像 的 
左上 角 的 小 平行 六 面体 代表 一 个 15nm x 15nm x17nm 的 体积 NE 





7 9 1] 13 15 17 19 
能 量 /keV 
a) b) 
图 1.23 a) 在 挫 杂 包 和 氧化 铝 中 的 一 般 晶 界 内 具有 强烈 变形 场 的 两 个 非 本 征 位 错 ; b) 
在 晶 界 区 域内 使 用 扫描 透射 电子 显微镜 (STEM) 获得 的 和 射线 能 谱 图 ， 下 面 的 能 谱 图 
代表 没有 位 错 的 情况 ， 上 面 的 能 谱 图 代表 含有 非 本 征 位 错 的 情况 〈 在 该 图 中 可 以 清楚 看 
出 与 这 些 位 错 相 关 的 包 的 存在 )Iaou9%1 。 


一 个 非 本 征 位 错 上 的 溶质 原子 富 集 存在 两 种 起 源 和 两 种 动力 学 ， 一 种 起 源 
是 基体 ， 其 机 制 是 相对 较 低速 度 的 体积 扩散 ; 一 种 起 源 是 晶 界 ， 其 机 制 是 更 高 
速度 的 晶 间 扩散 。 

总 而 言 之 ， 无 论 是 何 种 起 源 ， 偏 析 都 会 对 两 种 不 同类 型 的 缺陷 〈 线 缺陷 和 
体 缺 陷 ) 产生 明显 的 影响 。 它 会 阻碍 晶 界 中 的 位 错 运动 ， 因 而 会 对 材料 的 变形 
产生 影响 。 它 经 常 为 晶 间 沉淀 的 形成 提供 前 提 条 件 。 与 三 维 化 合 物 具 有 相似 结 
构 和 成 分 的 二 维 薄 膜 在 哪 一 时 刻 可 以 看 作 是 一 种 沉淀 呢 ? 偏 析 阶 段 和 沉淀 阶段 
之 间 的 转变 点 仍然 难以 定义 。 
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1.2.2 线 缺 陷 一 一 非 本 征 位 错 


当 位 错位 于 晶 界 的 平衡 结构 之 外 时 ， 该 位 错 就 被 称 为 “ 非 本 征 ” 位 错 。 它 
可 能 是 直接 由 外 加 应 力 的 作用 引起 的 ， 也 可 能 是 由 晶体 内 的 位 错 与 品 界 之 间 的 
相互 作用 引起 的 〈 这 种 情况 更 为 常见 ) 。 

这 种 位 错 与 晶 界 之 间 的 相互 作用 发 生 在 塑性 变形 过 程 中 或 再 结 品 过程 中 。 

非 本 征 位 错 是 孤立 的 〈 即 非 周 期 性 的 ) ， 因 而 保持 了 长 程 应 力 场 。 
1.2.2.1 非 本 征 位 短 的 几何 特征 

非 本 征 位 错 会 导致 晶 界 周期 性 的 中 断 。 在 位 错 模型 中 ， 非 本 征 位 钳 中 断 了 
本 征 位 错 的 规则 排列 (ILE 1.24) 。 


i 
ue 


JL 
} 初级 本 征 位 错 
L 


JL» 次 级 本 征 位 错 





es 


L 


n 
L 
1 


200nm 





c) 


图 1.24 a) 本 征 位 错 (包括 初级 本 征 位 错 和 次 级 本 征 位 错 ) 阵列 被 非 本 征 位 错 扰 乱 示意 

Bl; b) 金 中 一 个 小 角度 扭转 晶 界 中 的 初级 螺 型 位 错 阵列 在 高 衬 度 非 本 征 位 错 的 两 侧 发 生 了 

运动 (参见 虚线 表示 的 转换 过 程 )% ?1 c) 氧化 铝 中 稍微 偏离 鞭 方 挛 晶 (0^8) 的 晶 界 表 

现 出 了 具有 不 同 柏 氏 矢量 的 本 征 位 错 (用 箭头 表示 的 区 域 ) 的 两 个 平行 周期 排列 ， 该 本 征 位 
错 被 高 村 度 非 本 征 位 错 扰 乱 了 ( 非 本 征 位 错 用 虚线 标 出 )"“*™。 


理想 非 本 征 位 错 的 柏 氏 矢量 就 是 晶 界 平移 点 阵 的 相 氏 矢量。 对 于 一 个 给 定 
的 晶 界 来 说 ， 它 们 等 于 最 近 的 重合 唱 界 的 DSC 点 阵 的 柏 氏 矢量 。 在 初始 采用 的 
方法 中 ， 只 考虑 了 DSC 点 阵 的 基本 矢量 ,这 就 导致 了 这 些 矢 量 的 尺寸 随 着 重合 
指数 之 的 增加 而 减 小 ， 在 一 般 唱 界 中 就 可 以 忽略 不 计 了 。 这 种 考虑 已 经 遇 到 了 
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两 个 挑战 ， 一 个 挑战 是 确定 硅 中 具有 高 重合 指数 袜 晶 界 中 的 基本 DSC RARE 
的 多 倍 柏 氏 矢量 时 遇 到 的 〈 见 1.2.2.2 节 )， 另 一 个 挑战 是 研究 氧化 铝 唱 界 中 的 
位 错时 遇 到 的 ， 该 位 错 的 柏 氏 矢量 是 基本 DSC 点 阵 和 撩 量 的 组 合 “”。 

从 这 个 角度 看 来 ， 基 体位 错 可 能 会 保持 它 的 柏 氏 矢 量 如 不 变 ， 因 为 其 仍 是 
DSC 唱 格 矢量 之 和 (b, = nbvse)。 这 就 是 所 谓 的 “新 生 ” 位 错 ,， 该 位 错 是 在 足 
够 低 的 温度 下 引入 唱 界 内 的 ， 没 有 发 生 位 错 运 动 或 位 错 反 应 ， 而 且 发 现 位 错 线 
位 于 原始 晶体 的 滑 移 面 和 品 界 平面 的 交界 处 。 

非 本 征 位 错 经 常 与 晶 界 平面 的 台阶 相关 联 ， 因 此 被 称 作 “ 位 错 间 断 "。 一 
与 非 本 征 位 错 相 关 的 台阶 会 导致 晶 界 平面 两 侧 的 原子 产生 位 移 。 如 果 唱 间 位 错 
是 全 位 错 ， 则 台阶 两 侧 的 晶 界 结构 仍然 保持 不 变 ， 于 是 该 台阶 相当 于 DSC A FE 
的 原点 产生 了 一 个 s 矢量 的 平移 〈 见 图 1.25) ^, 台阶 高 度 有 hh 是 一 个 基本 参 
数 。 一 个 非 本 征 位 错 的 h Ab 的 表达 式 同 样 适 用 于 次 级 本 征 位 错 ( 见 1.1.2.3 
节 )。 因 而 ,图 1. 25 详细 介绍 了 一 种 面 心 立方 结构 (FCC) 材料 中 的 一 个 之 = 
11 (113) 唱 界 处 最 小 台阶 高 度 的 预测 过 程 ， 该 最 小 台阶 高 度 与 两 个 非 本 征 位 错 
BK. —T AE b, =a/11[113] 的 非 本 征 位 错 会 诱发 一 个 品格 结 点 沿 着 AB 
向 男 一 个 结 点 平移 。 品 体 I 和 品 体 荆 中 的 台阶 矢量 可 以 定义 为 s1 =[111] ;1 和 
sy = [002 rs 
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图 1.25 在 两 个 参考 坐标 系 中 表示 的 由 于 非 本 征 位 错 而 导致 的 一 个 晶 
相对 于 另 一 个 晶体 平移 。 与 位 错 相 关 的 柏 氏 矢量 和 台阶 高 度 就 是 从 
这 个 构造 图 中 推理 出 来 的 "“” 。 
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通过 检索 DSC 点 阵 的 所 有 矢量 ， 可 以 得 到 
b, =s; -5, =a/11[113] Mh, =s; * n, =5a/ /11 (1. 4) 
同样 ， 对 于 一 个 矢量 为 by = a/22 [332] Hi, hy 可 以 确定 为 hy = 


2a Ala 

等 高 度 的 台阶 所 对 应 的 柏 氏 矢量 大 小 相等 ， 符 号 相反 ， 两 个 相 消 位 错 的 合 
成 就 导致 了 一 个 高 度 为 20 的“ 纯 ”台阶 的 形成 ， 该 台阶 没有 表现 出 任何 应 力 特 
性 。 除 了 上 述 的 形成 方式 之 外 ， 纯 台阶 也 可 能 是 在 通过 焊接 方法 制备 双 晶 的 过 
程 中 形成 的 ， 或 者 由 热力 学 方面 的 原因 (表面 能 的 降低 ) 引起 的 。 它 的 平面 具 
有 高 密度 的 重合 位 置 ， 而 且 该 平面 经 过 所 有 这 些 位 置 。 

当 计算 晶 界 能 或 者 考虑 晶 界 内 的 位 错 运动 和 位 错 反 应 时 ， 必 须 考 虑 这 些 台 
阶 。 这 些 台 阶 也 可 能 是 应 力 集中 的 区 域 和 晶体 内 位 错 的 发 生源 。 

晶 界 内 也 可 能 含有 不 全 位 错 ， 这 些 不 全 位 错 可 能 源 于 同一 晶 界 中 的 各 个 区 
域 之 间 的 不 同 平移 状态 ， 或 者 源 于 晶 间 结构 存在 的 差异 。 通 过 采用 回路 图 法 可 
以 对 全 部 晶 间 全 位 错 或 不 全 位 错 的 特征 ( 柏 氏 矢量 或 台阶 ) 进行 更 好 的 展示 ， 
该 回路 图 法 是 在 双 晶 的 双重 晶 格 或 复合 晶 格 中 围绕 缺陷 而 形成 的 〈 见 附录 A). 

非 本 征 位 错 会 诱发 长 程 弹 性 应 力 场 ( 见 2.3.4 节 )。 其 柏 氏 矢量 并 没有 纳入 
由 公式 (12) 给 出 的 柏 氏 矢量 密度 (位 错 强 度 ) B, AR (12) 给 出 了 两 个 
晶体 之 间 的 一 个 固定 关系 式 。 实 际 上 ， 我 们 可 以 得 到 

B+b,=B' (1.5) 

柏 氏 矢量 密度 B' 并 没有 引起 两 个 晶体 间 的 总 体 取 向 差 ， 只 是 在 非 本 征 位 错 
的 正 上 方 产生 了 一 个 极其 局 部 的 取向 差 变 化 。 

然而 ， 通 过 合适 的 热处理 和 /或 机 械 处 理 (具体 处 理 方式 取决 于 晶 界 结构 ) , 
可 以 将 这 种 残余 变形 和 残余 应 力 释放 掉 ， 从 而 产生 一 个 不 同 的 晶 界 取向 差 〈 甚 
至 可 能 是 平面 ) 。 

于 是 根据 公式 (1.2), ， 柏 氏 矢量 密度 B' 就 会 引起 一 个 新 的 取向 差 0. KH 
就 可 以 将 本 征 位 错 整合 到 唱 界 的 固有 结构 中 。 

晶 界 中 这 种 能 够 协调 应 力 以 保证 材料 塑性 的 现象 将 在 第 2 章 进行 讨论 。 
1.2.2.2 结构 单元 模型 中 的 非 本 征 位 错 

在 原子 模型 中 ， 晶 界 周期 性 的 破坏 是 由 非 本 征 位 错 的 存在 诱发 的 ， 相 当 于 
引入 或 去 除了 一 个 结构 单元 ( 见 图 1.26a) 。 因 此 ， 了 =11 1332} 晶 界 的 结构 
在 两 个 位 置 之 间 缺少 了 一 个 平衡 单元 D， 由 此 表明 一 个 缺陷 的 存在 ( 见 图 1. 26b 
中 的 白色 箭头 ) 。 

在 每 个 位 置 处 围绕 晶 界 追踪 一 个 Frank 回路 ( 见 图 1.7)， 所 得 回路 的 未 闭 
合 部 分 长 度 就 等 于 区 =11 晶 界 的 DSC ARB UU 
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图 1.26 a) 在 AABAAB… 晶 界 中 引入 一 个 附加 的 B 结构 单元 相当 于 引入 了 一 个 

非 本 征 位 错 D; b) 两 个 非 本 征 位 错 (白色 第 头 所 示 ) 扰乱 了 镍 中 的 二 = 11 

[332] 晶 界 结构 ， 晶 界 的 周期 是 /也 DE'D/( + 号 和 一 号 表示 上 单元 绕 着 晶体 中 

的 一 个 或 男 一 个 旋转 )， 非 本 征 位 错 相 当 于 >》 =3 晶 界 中 缺失 了 一 个 结构 单元 
D， 其 柏 氏 矢量 就 是 一 个 器 =11 晶 界 的 DSC ARRET”, 


晶体 结构 中 的 缺陷 特性 取决 于 其 结构 。 因 而 ， 与 晶 界 中 消失 或 增加 的 结构 
单元 相关 的 非 本 征 位 错 的 柏 氏 矢量 必定 是 与 该 晶 界 的 平衡 结构 一 致 的 。 

下 面 以 实例 进行 说 明 ， 我 们 知道 在 一 个 二 23 唱 界 中 引入 一 个 DD 结构 单元 而 
目 该 晶 界 可 以 用 D 结构 单元 的 规则 排列 DDD… 描 述 时 ， 就 不 会 产生 任何 缺陷 ， 
PRIT, Æ— NX =11 1332] 晶 界 中 进行 同样 的 处 理 ， 就 会 不 可 避免 地 破坏 晶 界 
的 周期 性 。 

系统 地 研究 了 硅 中 来 自 之 =3 1111 有 利 唱 界 中 的 一 个 工 结构 单 元 引入 几 
个 关于 <110 > 轴 对 称 的 倾斜 晶 界 (AE =9 (38°9) BY =3 (70°55)) 中 而 引 
起 的 相关 柏 氏 矢量 ， 研 究 结果 表明 ， 柏 氏 矢 量 的 强度 随 着 取向 差 的 增加 而 连续 
PER, ME =9 时 的 0.333 Fes] Y, =9 时 的 0 ( 见 表 1.1) (DLE 1. 2a) 799, 在 
所 有 情况 下 ， 柏 氏 矢量 与 晶 界 平面 垂直 ， 因 而 可 以 将 其 强度 与 相应 的 DSC 点 阵 
的 基本 矢量 b. 进 行 比较 。 

检验 比值 5./b.， 结 果 表明 ， 高 重合 指数 (X) 晶 界 内 的 非 本 征 位 错 的 柏 氏 
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矢量 是 及 的 倍数 ( 见 表 1.1)。 上 述 假设 将 柏 氏 矢量 的 强度 与 重合 指数 值 联系 起 
来 ， 因 而 可 以 预测 长 周期 晶 界 中 的 无 限 小 位 错 ， 结 果 已 经 证 明 这 种 假设 是 不 正 
确 的 。 在 相同 的 倾斜 晶 界 中 ， 一 个 二 =9 唱 界 的 M 结构 单元 的 添加 会 引起 柏 氏 
矢量 的 连续 增加 ， 从 =9 时 的 值 增加 到 之 =3 时 的 值 。 

表 1.1 对 于 硅 中 几 个 <110 > 倾斜 对 称 晶 界 ， 由 于 一 个 了 =3 晶 界 的 了结 构 单元 的 添加 而 导 
致 的 相关 柏 氏 矢量 强度 (a 代表 硅 的 晶 胞 参数 ) 。 将 DSC 点 阵 的 基本 矢量 5. 与 5./b. 的 易 界 进 
行 比较 ， 可 以 看 出 在 高 重合 指数 并 的 晶 界 中 ， 柏 氏 矢量 是 DSC 点 阵 基本 矢量 的 倍数 ”| 。 
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同样 ， 对 于 硅 中 用 周期 |L'L | 或 | M*M | 描述 的 二 =9 的 晶 界 ， 如 果 将 一 
个 L 结构 单元 添加 到 =1 (0°) ME =9 (38.9) 之 间 的 晶 界 内 ， 或 者 将 一 个 
M 结构 单元 添加 到 29 AIX =3 (70.55) 之 间 的 晶 界 内 ， 则 可 以 看 到 这 些 结 
构 单 元 的 每 一 个 所 对 应 的 柏 氏 矢量 都 随 取向 差 9 连续 变化 〈 见 图 1.27b) TT, 

我 们 必须 对 基于 高 分 辩 率 透射 电镜 (HRTEM) 影像 进行 柏 氏 矢量 研究 所 得 
的 续 论 进行 推 殴 ， 因 为 这 些 研 究 只 涉及 具有 简单 旋转 轴 的 周期 性 倾斜 唱 界 结构 。 
在 多 品 体 材料 中 ， 只 有 几 个 唱 界 真正 具有 随机 取向 差 和 平面 特征 ， 而 且 也 不 能 
完全 排除 具有 很 小 柏 氏 矢量 的 位 错 的 存在 。 
1.2.2.3 非 本 征 位 错 的 核心 

对 于 硅 中 的 围绕 [001] 轴 的 一 系列 小 角度 倾斜 晶 界 所 进行 的 高 分 辩 率 透射 
电子 显 微 技 术 的 研究 表明 ， 构 成 这 些 品 界 的 位 错 分 解 宽度 取决 于 取向 差 角 
度 ” ”。 在 大 角度 晶 界 中 ， 与 结构 单元 相关 的 非 本 征 位 错 的 核心 与 限定 晶 界 的 
结构 单元 并 不 完全 相似 。 在 半导体 材料 中 进行 相应 的 比较 ， 可 以 发 现在 中 间 晶 
界 所 出 现 的 结构 单元 相对 于 它们 的 参考 位 置 而 言 几 乎 是 不 变形 的 。 与 此 相反 ， 
在 软 金属 材料 中 ， 当 一 个 基本 结构 单元 进入 一 个 不 利 取向 的 晶 界 结构 中 时 ， 经 
常会 发 生 很 大 的 变形 ““”" 。 由 半导体 材料 所 获得 的 研究 结果 表明 ， 非 本 征 位 错 
的 核心 不 同 于 本 征 位 错 的 核心 ， 尽 管事 实 上 它们 都 与 晶 界 结构 的 一 个 结构 单元 
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图 1.27 由 将 一 个 结构 单元 引入 到 最 界 平衡 结构 中 引起 的 非 本 征 位 错 的 柏 氏 矢 量 (à 

胞 参数 为 a) 的 变化 : a) 将 一 个 于 =3 BRT 结构 单元 添加 入 二 =9 MY =3 之 间 

的 晶 界 ; b) 将 一 个 五 =9 BAM L^ 结构 单元 添加 入 =1 和 29 之 间 的 晶 界 以 及 
将 一 个 M+ 结构 单元 添加 入 =9 MX =3 之 间 的 晶 界 ' ”|。 


有 关 。 
通过 考虑 摩擦 力 ，Peierls-Nabarro 模型 撒 述 了 一 个 在 倾斜 唱 界 中 请 移 的 一 个 


非 本 征 丸 型 位 鲁 的 核心 结构 “““…”” 。 该 模型 将 唱 界 看 作 是 一 个 厚度 为 d 的 非 
弹性 层 ， 该 非 弹 性 层 将 两 个 半 无 限 连续 弹性 介质 分 开 。 一 个 柏 氏 矢量 强度 为 b 
Bg ic HIR rS LARA CILE] 1. 28)。 
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图 1.28 Peierls-Nabarro 模型 中 所 考虑 的 一 个 晶 界 中 的 位 错 组 态 : a) BR 
一 个 介 于 两 个 半 无 限 弹性 晶体 之 间 的 厚度 为 4 的 非 弹 性 层 ; 
b) 将 一 个 理想 晶体 位 错 引 入 非 弹性 层 。 
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Ty = -H sin(4mu/b) i (1.6) 
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AP, uw 是 点 (x, y) 的 位 移 。 
用 连续 分 布 的 无 限 小 位 错 取代 该 位 错 ， 则 可 以 得 到 唱 界 核心 (y=0) 处 的 
UE, ET 


li, = -zan (/L) (1.7) 


式 中 ,《 是 位 错 的 半 核 心 宽度 ; x lin AIR o 

与 晶体 内 所 发 生 的 现象 相同 ， 一 个 非 本 征 位 错 的 核心 倾向 于 去 局 域 化 ， 以 
便 降低 位 错 能 。 与 此 同时 ， 唱 界 区 域 被 扰乱 了 ， 因 而 唱 间 能 量 增 加 了 。 位 错 核 
心 由 于 受到 这 两 种 能 量 之 间 平 衡 条 件 的 控制 而 扩大 ， 而 且 与 周期 ( 短 周期 或 长 
周期 ) 唱 界 或 准 周 期 晶 界 结构 密切 相关 。 位 错 核心 的 扩大 可 以 认为 是 小 于 品 界 
周期 的 位 错 发 生 较 小 平移 的 结果 。 唱 界 平 面 中 的 剪 切 抗力 〈 也 就 是 抗 局 域 化 能 
J) 可 以 由 代表 晶 间 能 量变 化 的 曲线 梯度 给 出 ， 唱 间 能 量 的 变化 可 以 看 作 是 与 
该 晶 界 平面 平行 的 刚性 平移 量 > 的 函数 。 图 1. 29 通过 两 个 例子 给 出 了 这 种 唱 间 
能 量 的 变化 : 对 于 一 个 周期 晶 界 来 说 ， 所 有 去 局 域 化 〈 来 自 于 稳定 状态 的 小 刚 
EFE) 都 受到 一 个 唱 格 力 的 阻碍 ; 在 一 个 非 周期 唱 界 内 ， 唱 间 能 量 不 会 在 一 
个 刚性 平移 的 影响 下 发 生变 化 ， 而 且 位 错 核 心 的 去 局 域 化 更 为 容易 。 
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1.29 晶 界 能 量 作为 与 晶 界 平面 平行 的 刚性 平移 量 7, B5 
函数 而 变化 : a) ARAF; b) 非 周期 晶 界 。 


上 述 考虑 对 于 理解 与 非 本 征 位 错 相 关 的 应 力 释放 现象 是 非常 重要 的 〈 见 第 
2 章 )。 


1.2.3 体 缺 陷 晶 界 沉淀 


从 初始 相 (或 母 相 ) 优先 沉淀 析出 的 唱 界 第 二 相 在 材料 的 使 用 性 能 中 起 着 
重要 的 作用 。 它 可 能 会 导致 在 晶 界 发 生 偏 析 之 后 溶质 原子 的 浓度 过 高 ， 当 然 ， 
很 难 确定 这 两 种 现象 之 间 的 转折 点 。 沉 演 析 出 也 可 能 自发 出 现在 整个 唱 界 上 ， 
或 者 出 现在 一 个 拥有 长 程 弹性 应 力 场 的 晶 间 位 置 。 

促进 晶 界 沉 证 析出 的 原因 主要 有 两 个 : 一 个 是 热力 学 效应 ， 此 时 非 均匀 形 
核 的 激活 势 垒 小 于 均匀 形 核 ; 另 一 个 是 动力 学 效应 ， 此 时 晶 界 扩散 系数 高 于 体 
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积 扩散 系数 ， 因 而 能 够 使 偏 析 原 子 快速 地 移 向 任何 临界 品 核 。 

沉淀 析出 的 热力 学 原理 与 体积 沉淀 析出 相同 “” 。 第 二 相形 核 是 在 一 个 基 
k 〈 晶 界 平面 ) 上 形成 的 ， 关 键 参数 就 是 接触 角 w ( 见 图 1. 30) 。 实 际 上 ， 在 三 
向 交叉 点 A 处 的 界面 应 力 (此 处 可 以 将 其 比 作 能 量 ) 平衡 要 求 


cose E (1. 8) 
B 


4 o 接近 于 0 时 ， 即 当 润 湿 系 数 m = cosp 接近 于 1 Bj. B mE a/a hl 
沉淀 析出 的 倾向 性 就 更 大 。 因 而 ， 一 个 晶 界 作为 非 均 匀 形 核 位 置 的 有 效 性 取决 
于 它 的 能 量 与 第 二 相 和 母 相 之 间 易 于 形成 的 界面 能 量 的 相对 值 。 


a Yalp 





1.30 一 般 晶 界 上 形成 的 一 个 所 谓 不 规则 的 晶 核 的 形状 


蝇 界 上 的 沉 汪 相 长 大 速度 很 快 ， 因 为 它 会 涉及 三 种 扩散 过 程 ， 即 相对 缓慢 
的 体积 扩散 、 快 速 的 唱 界 扩散 与 o/B 界面 扩散 。 这 就 是 Aaronson 汇流 板 机 制 
( 见 图 1. gj y AE 0S , 





图 1.31 解释 一 个 晶 界 内 的 晶 核 长 大 所 发 生 的 扩散 过 程 ， 从 晶 核 稳定 开始 “”“” 。 


一 个 唱 则 形 核 并 不 总 是 呈 不 规则 形状 ， 而 是 呈 多 样 化 的 形 貌 ， 这 取决 于 不 
同 的 界面 能 、 两 个 晶体 界面 的 取向 以 及 非 本 征 位 错 的 存在 情况 ( 非 本 征 位 错 的 
长 程 应 力 场 可 能 会 强烈 地 吸引 溶质 原子 ) 。 通 常 而 言 ， 最 终结 果 是 沉 演 析出 相 从 
一 个 唱 界 到 为 一 个 蝇 界 ， 以 相似 的 形式 表现 为 非 均 匀 分 布 。 唱 核 的 不 规则 形式 
只 有 在 而 界 能 很 高 的 条 件 下 才 有 利于 形成 ， 实 际 上 ， 平衡 条 件 [ 式 (1.8)] 要 
求 具有 一 个 很 强 的 界面 能 ye， 这 经 常 在 弯曲 界面 条 件 下 才 会 出 现 ” 。 

如 果品 界 能 相对 较 低 ， 共 格 界 面 或 部 分 共 格 界面 就 会 优先 形成 ， 就 会 使 沉 
演 相 具有 一 个 小 平面 的 特征 。 当 唱 界 平面 是 介 于 一 个 沉淀 相 和 两 个 晶体 中 的 基 
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体 之 间 的 一 个 致密 惯 习 面 时 ,第 二 相 品 核 就 会 像 一 层 薄 膜 一 样 分 布 在 踢 寞 的 两 
侧 〈 见 图 1.32) 。 如 果 晶 界 是 非 对 称 的 ， 只 在 一 个 晶体 内 具有 一 个 致密 平面 ， 则 
沉淀 相通 过 一 个 共 格 界面 与 晶 界 的 一 侧 平行 分 布 ， 而 在 另 一 侧 则 呈现 曲面 的 形 
状 《〈 与 是 否 存在 小 平面 无 关 ) 。 

晶 界 沉淀 粒子 的 平衡 形状 可 以 通过 图 解法 从 广义 的 Wuff 建构 推断 出 
来 ””， 这 部 分 内 容 在 文献 [PRI 06] 中 做 了 简要 介绍 。 


(hkl) 


See {111} (110; 
tec (11) Bore 1110} (110) 


a) b) 


图 1.32 a) 一 个 沉淀 相 以 薄膜 的 形式 沿 着 一 个 对 称 晶 界 分 布 ， 晶 界 的 平面 就 是 沉淀 相 

与 基体 之 间 的 惯 习 面 ; b) 共 格 界面 出 现在 密 排 晶 界 平面 的 一 侧 ， 另 一 侧 形成 一 个 曲面 

界面 ， 它 可 能 呈现 出 或 不 呈现 出 一 个 半 共 格 小 平面 ， 这 取决 于 晶体 内 这 个 小 平面 的 取向 
是 否 是 导致 低 界面 能 的 平面 。 


晶 界 沉淀 析出 相 的 最 终 形式 意味 着 非 本 征 位 错 与 晶体 内 的 位 错 一 样 ， 也 是 
优先 形 核 的 位 置 。 图 1. 33 和 图 1. 34 都 是 采用 透射 电子 显微镜 获得 的 照片 ， 从 图 
中 可 以 看 出 ， 伸 长 的 沉淀 相沿 着 非 本 征 位 错 线 分 布 ARS 
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图 1.33 a) 奥 氏 体 钢 晶 界 处 的 NbC 沉淀 相 (通过 碳 复 型 观察 到 的 )。 沉 淀 粒 子 
在 优先 方向 上 伸 长 ; b) 透射 电镜 暗 场 像 ， 表 明 NbC 粒子 与 低 衬 度 非 本 征 位 
错 相关 (如 AB、CD 和 EF) MN, 
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图 1.34 透射 电镜 暗 场 像 ， 表 明 Fe-9%Cr 合金 ( 碳 的 质量 分 数 为 100 x 10 7^ 96 ) 
中 的 碳化 铬 (Cr,C) 显 微 沉淀 析出 与 最 界 中 的 非 本 征 位 错 线 平行 排列 : 
a) SY =5 晶 界 偏离 2* 的 邻 位 晶 界 ; bj BM ^", 


我 们 都 知道 ， 唱 界 沉 省 析出 相 会 影响 唱 界 的 所 有 性 能 。 它 们 有 效 地 阻碍 了 
草 界 的 迁移 ， 也 是 腐蚀 优先 发 生 的 位 置 。 当 位 于 本 征 位 错 上 面 时 ， 它 们 能 够 钉 
扎 位 错 ， 因 而 会 影响 涉及 位 错 运 动 的 所 有 过 程 ， 包 括 在 唱 界 本 身 范围 内 的 位 错 
或 者 相 邻 的 晶体 内 的 位 错 。 品 界 处 化 学 过 程 和 机 械 过 程 之 间 的 耦合 作用 对 于 侦 
析 和 和 沉 演 而 言 都 是 相同 的 。 


1.3 结论 


理解 品 界 的 绪 构 和 缺陷 是 全 面 理解 它们 在 唱 体 材料 的 塑性 中 所 扮演 的 重要 
角色 的 前 提 。 如 同 唱 体内 的 位 错 是 塑性 变形 的 “载体 ”一 样 ， 需 要 考虑 到 ， 唱 
间 位 错 在 大 部 分 情况 下 也 能 引起 晶 界 的 运动 和 迁移 。 如 同 在 基体 中 一 样 ， 这 些 
运动 会 受到 固 溶 元 素 (故意 添加 或 为 杂质 ) 和 沉淀 相 的 阻碍 。 这 就 是 为 什么 要 
aa gomme to 我 们 对 每 种 唱 间 缺陷 〈 包 括 一 维 缺陷 

三 维 缺 陷 ) 都 进行 描述 ， 只 是 描述 位 错 。 实 际 上 ， 位 错 与 唱 界 处 偏 析 元 
pe Re Res Dee 
力学 激励 的 啊 应 。 因 而 ， 多 唱 体 材料 中 存在 不 同 的 晶 界 变形 行为 ， 这 取决 于 
它们 的 结构 ， 还 有 它们 的 化 学 性 质 ， 而 且 这 些 行为 最 终 都 会 影响 材料 的 一 般 
塑性 。 
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li 晶 界 变形 的 基本 机 制 
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通常 而 言 ， 在 多 晶体 材料 的 塑性 变形 过 程 中 ， 品 体 中 的 一 些 位 错 要 和 唱 界 
相互 作用 。 这 随 之 带 来 许多 问题 : 使 位 错 向 唱 界 运动 或 远离 晶 界 的 驱动 力 是 
什么 ? 

促使 位 错 进 入 品 界 的 机 制 是 什么 ? 

一 个 晶 界 内 的 位 错 之 间 会 发 生 什么 反应 ? 

一 个 唱 粒 内 的 位 错 能 够 进入 相 邻 的 唱 粒 吗 ? 

在 这 一 章 中 ， 如 果 在 多 晶体 材料 塑性 变形 期 间 ， 唱 界 处 变形 的 基本 机 制 在 
理论 上 是 可 行 的 ， 那么 就 可 以 用 实验 结果 和 模拟 结果 来 建立 相关 模型 ， 以 揭示 
这 些 基本 机 制 。 对 这 些 基 本 机 制 的 分 析 能 够 使 我 们 增加 对 材料 的 一 般 塑 性 的 理 
解 (其 至 提高 我 们 对 材料 的 一 般 塑 性 的 控制 能 力 ) 吗 ? 我 们 在 这 一 章 将 会 回答 
这 个 问题 。 


2.1 临近 前 界 的 位 错 


临近 晶 界 的 位 错 通常 受到 两 种 形式 的 作用 力 〈 见 图 2. 1) 。 一 种 是 长 程 作用 
J, 具体 包括 源 于 外 加 应 力 的 作用 力 、 位 错 之 间 的 作用 力 本 以 及 各 向 异性 材料 
中 源 于 位 铺 和 品 界 之 间 弹 性 作用 的 镜像 力 Fs 另 一 种 是 短程 作用 力 ， 具 体 包 括 
蝇 格 内 的 摩擦 力 Ft 和 线 缺 陷 与 面 缺 陷 核心 之 间 的 相互 作用 力 F.o 

源 于 外 加 应 力 的 作用 力 、 位 错 之 间 的 作用 力 以 及 晶 格 内 的 摩擦 力 等 相关 内 
容 ， 在 关于 位 错 理 论 的 专著 T 中 已 有 详细 介绍 ， 因 此 本 书 中 不 做 进一步 阐 
述 。 位 铺 与 唱 界 之 间 的 短程 作用 在 很 大 程度 上 并 不 比 晶体 体积 位 错 之 间 的 相互 
作用 容易 理解 ， 这 将 构成 这 章 的 基本 主题 。 以 前 的 工作 表明 ， 无 论 位 错 向 晶 界 
的 运动 是 否 受 到 弹性 自 应 力 效应 的 影响 ， 它 总 是 和 晶 界 的 存在 相关 联 的 。 另 外 ， 


本 章 由 Jean-Philippe 和 Louisette PRIESTER 著 。 
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晶体 工 


a) b) 


图 2.1 作用 在 临近 晶 界 处 位 错 上 的 作用 力 示意 图 : a) 两 个 线 缺 陷 和 面 缺陷 之 间 的 
距离 大 于 晶 界 的 周期 长 度 ; b) 位 错 与 晶 界 极 近 的 情况 〈 见 文中 ) 。 


在 处 理 这 些 缺 陷 核 心 相互 作用 之 前 ， 必 须 考虑 源 于 这 种 弹性 效应 的 镜像 力 F, 
虽然 它 经 常 是 不 可 忽略 的 ， 但 实际 上 它 经 常 被 忽略 。 


2.2 位 错 与 晶 界 间 的 弹性 作用 一 一 镜像 力 


在 各 向 异性 材料 中 ， 晶 界 两 侧 的 唱 粒 由 于 存在 取 回 差 ， 因 而 具有 不 同 的 弹 
性 常数 。 于 是 临近 晶 界 的 位 错 既 可 能 受到 引力 作用 ， 又 可 能 受到 斥 力作 用 ， 这 
主要 取决 于 位 错 和 晶 界 的 弹性 常数 与 几何 特性 之 间 的 差异 。 通 过 考虑 位 错 与 
Cf) 界面 上 连续 分 布 的 无 限 小 位 错 之 间 的 相互 作用 ， 这 个 问题 已 经 在 理论 上 
得 到 解决 。 只 有 与 唱 界 界面 平行 的 位 错 才 存在 数值 解 。 这 些 数 值 解 由 Barnett- 
Lothe 定理 确定 如 下 : 

[Er -E;] _ .AE 

d d 
At, d 是 位 错 与 唱 界 平面 之 间 的 距离 ; 五 ;是 无 限 晶体 工 中 位 错 能 的 前 置 对 数 
因子 ; 到 or 是 晶体 工 和 晶体 工 唱 界 中 位 错 能 的 前 置 对 数 因子 。 对 于 一 个 给 定 取 
AANA Sit, APE,” RRS RARER Peat, maa 
平面 的 取 回 无 关 。 因 此 ， 对 于 任何 唱 界 平面 ， 位 错 方 向 为 二 的 区 域内 的 镜像 力 具 
有 相同 的 值 。 

为 了 计算 因子 1 ， 必 须 模拟 一 个 各 向 异性 的 6 x6 矩阵， 因为 该 矩阵 在 各 
向 异性 线 弹 性 缺陷 理论 中 具有 重要 的 地 位 ”1 。 这 个 矩阵 的 表达 式 以 及 由 其 推 
导出 来 的 一 些 具体 构 型 可 以 在 参考 文献 [KHA93] 中 找到 。 

El 和 11 的 差 值 可 以 看 作 是 材料 各 向 异性 的 函数 。 即 使 当 这 个 差 值 较 小 时 
(比如 ir =0.9E,), BAA FARK 2g 10 ub/d, HUET AI, #4 d = 100b 
Hf, F,=10 "us RAAH 2A T TROU 3777 ERA A PHAM. 

因子 ii 的 值 可 能 大 于 或 者 小 于 因子 El 和 Es， 或 者 介 于 两 者 之 间 。 然 而 ， 


F, = (2.1) 
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只 有 来 自 初 始 晶体 内 和 晶 界 内 的 位 错 的 能 量 差 异 才 具 有 物理 意义 ， 因 为 镜像 力 
只 影响 位 错 向 唱 界 运动 。 这 与 晶 界 本 身 发 生 的 事情 没有 关系 ， 因 为 唱 界 本 身 是 
SPEC AK. WIRE, 2E, , MERR lA, 否则， 它 将 受到 
排斥 。 

人 们 已 经 针对 立方 结构 材料 率先 进行 了 几 种 几何 构 型 的 详细 研究 ， 这 些 研 
究 涉 及 柏 氏 矢量 b 和 各 种 位 错 线 的 方向 上 发 生变 化 条 件 下 的 位 错 以 及 各 种 晶 界 取 
向 差 〈 旋 转轴 r 和 旋转 角 0) 下 的 位 错 “ ”ol。 主要 研究 结果 
如 下 : 

1) 当 位 错 线 上 与 高 对 称 旋转 轴 (四 元 < 100 > 轴 和 三 元 <111 > 轴 ) 平行 
时 ， 镜 像 力 为 零 。 这 对 于 所 有 位 错 的 柏 氏 矢量 都 是 真实 有 效 的 ， 但 当 位 错 线 t E 
行 于 一 个 二 元 <110 > 轴 时 ， 还 不 能 得 到 证 实 。 

2) 在 一 个 面 心 立方 (FCC) 体系 中 ， 当 螺 型 位 错 的 和 上 平行 于 一 个 
«110 > 旋转 轴 时 ，F, =0。 

3) 对 于 一 个 给 定位 错 ， 镜 像 力 随 着 相对 于 给 定 旋转 轴 的 取向 差 角度 连续 变 
化 〈 见 图 2.2) 。 每 个 曲线 都 代表 相互 作用 能 AE 随 着 取向 差 角度 0 的 变化 ， 而 
且 每 条 曲线 相对 于 取向 差 角 度 坐 标 轴 都 是 对 称 的 ， 即 四 元 对 应 <100 > 轴 ， 三 元 
对 应 <111 > 轴 ， 二 元 对 应 <110 > 轴 ， 这 就 将 所 研究 的 角度 场 分 别 简 化 为 0< 
45°, @<60°A 9 三 90。。 
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图 2.2 铁 的 体 心 立 方 结构 中 的 一 个 b=a/2 [111] 全 位 错 和 一 个 晶 界 之 间 的 相互 作用 
能 AE 作为 取向 差 角度 0 的 函数 时 的 变化 : r= [100], t= [011] (曲线 1); 
r= [110], t= [110] (曲线 2); r= [111], t= [010] (曲线 3)。 


4) 在 面 心 立方 结构 材料 的 对 称 倾斜 晶 界 中 ， 对 于 与 挛 晶 面 (100) 平行 的 
所 有 位 错 来 说 ， 镜 像 力 为 零 。 
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5) 对 应 于 一 个 给 定 的 晶 界 6 [uw] 和 一 个 给 定 柏 氏 矢 量 为 b 的 位 第 ,，AE 
随 着 b 和 上 之 间 的 角度 ç 的 变化 对 于 具有 相同 的 面 心 立方 结构 (FCC) 或 体 心 立 
方 结构 (BCC) 的 不 同 金属 材料 来 说 都 是 相似 的 。AE 的 最 大 值 和 最 小 值 总 是 对 
应 于 同一 类 型 的 位 错 〈 见 图 2.3)。 


Fe(12.9) 


E Tas9) ~ 






AE(pJ/m) 





"e Cr(-10) | p 

—50 T TETT -: » 
211 100 11! 011 111 211 

图 2.3 体 心 立方 (BCC) 结构 金属 材料 中 的 一 个 给 定 86=45”[100] 晶 界 和 一 

个 给 定 5 =a2 [111] 位 错 之 间 的 相互 作用 能 AE 作为 位 错 的 给 定 柏 氏 矢 量 与 该 

位 错 线 变化 方向 之 间 的 夹 角 yo 的 函数 时 的 变化 。AE 的 值 是 根据 各 向 异性 因子 

H 值 的 上 升 顺序 排列 的 (如 括号 所 示 )。 


6) 对 于 立方 结构 金属 材料 来 说 ， 一 个 给 定 “ 位 错 和 台 界 ”组 态 的 镜像 力 强 
度 随 着 各 向 异性 因子 五 = Cw - (Ci -Ca) 而 增加 ( 见 图 2.3)， 并 不 随 着 各 站 
异性 比 4=Cu/(Cun - Co) 增加 。 当 五 为 正 时 (如 面 心 立方 结构 金属 材料 和 大 
多 数 体 心 立方 结构 金属 材料 ) ， 该 镜像 力 对 于 大 多 数组 态 的 情形 为 斥 力 ; m4 H 
为 负 时 〈 如 某 些 体 心 立方 结构 金属 材料 ， 包 括 铬 和 钼 等 )， 该 镜像 力 表现 为 
引力 s 

7) 当 豆 >0 时 ， 螺 型 位 错 几 乎 受到 所 有 唱 界 的 排斥 。 对 于 作用 在 这 些 位 错 
上 的 其 他 力 无 法 克服 这 种 排斥 的 情形 ， 螺 型 位 错 会 被 限制 于 每 个 晶 粒 的 内 部 。 
于 是 镜像 力 似乎 就 成 为 多 晶体 变形 的 阻碍 。 

8) 在 大 多 数 情况 下 ， 镜 像 力 的 强度 与 作用 在 位 错 上 的 其 他 力 是 相同 的 ， 而 
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且 在 分 析 各 向 异性 材料 (如 银 、 铜 、 镍 、 铬 、 铁 和 硅 等 ) Pe A a A M] 
的 相互 作用 时 ， 必 须 加 以 考虑 。 

特别 是 一 些 计算 表明 ， 镜 像 力 要 么 有 助 于 位 错 向 唱 界 运动 ， 要 么 阻止 位 销 
fia] Fi, zs jj 0098. POU9SI 

例如 ， 在 一 个 Fe4% Si 合金 中 ,位 于 距离 了 =3、 -9 HY =15 HF 
10nm 处 的 全 位 错 的 镜像 力 在 4 - 100 x 10 “N+ m 范围 内 变化 ， 与 佑 算 值 一 
致 ， 与 位 错 之 间 的 作用 力 的 估算 值 是 相同 的 。 这 些 结果 对 于 相间 界面 (更 准确 
地 说 ， 是 对 于 薄 层 和 多 层 结构 的 相间 界面 ) 当然 是 至 关 重 要 的 。 


2.3 位 错 和 品 界 之 间 的 短程 〈 或 核心 ) 作用 


为 了 清晰 起 见 ， 我 们 可 以 把 在 应 力作 用 下 迅速 发 生 而 导致 的 非 平 衡 品 寞 形 
成 机 制 与 需要 热 激 活 来 恢复 晶 界 平衡 状态 的 机 制 分 开 进 行 描述 CL 2.4 市 )。 在 
热 作 用 和 /或 机 械 作 用 的 影响 下 ， 基 体位 错开 始 运动 并 与 唱 界 相互 作用 。 依 据 在 
界面 内 或 界面 周围 的 温度 和 作用 的 应 力 ， 可 以 将 发 生 的 过 程 分 为 三 类 。 如 来 位 
错 没 有 由 于 临近 晶 界 区 域 的 其 他 缺陷 的 弹性 作用 ”或 者 由 于 镜像 力 的 作用 而 
受到 晶 界 的 排斥 ， 则 它们 可 以 被 唱 界 吸收 ， 然 后 被 分 解 、 合 成 或 传播 〈 或 者 反 
射 ) (' 见 图 2.4)。 这 些 过 程 中 的 每 一 个 都 对 应 一 种 应 力 释 放 ， 并 且 以 一 定 方式 
改变 唱 界 的 结构 和 性 能 ， 有 具体 以 哪 种 方式 取决 于 界面 内 残余 位 错 的 性 质 : 

基体 位 错 的 分 解 ” 就 是 界面 本 身 内 部 的 应 力 协调 过 程 。 位 错 在 晶 界 处 发 生 分 
解 ， 其 分 解 产 物 的 柏 氏 矢量 经 常 是 双 晶 点 阵 平移 (更 为 普遍 的 叫 法 是 DSC 点 阵 ， 
见 1, 1.1.4 节 ) 矢量 的 一 个 线性 组 合 。 

位 错 合 成 是 指 基体 位 错 和 晶 间 位 错 之 间 的 反应 。 这 些 位 错 反应 可 能 会 导致 
位 错 消失 ， 而 且 通 常会 成 功 降低 系统 的 能 量 。 

位 错 传播 是 指 位 错 和 晶 界 界面 之 间 的 反应 ， 这 会 在 相 邻 晶 粒 内 部 残余 或 产 
生 一 个 缺陷 。 于 是 陷入 唱 界 内 的 残余 位 错 的 柏 氏 矢量 就 等 于 入 射 位 错 相 氏 矢量 
和 新 形成 的 位 错 柏 氏 矢量 之 差 。 因 而 ， 残 余 位 错 缺 陷 矢 量 由 下 式 给 出 : 

b, -b, - Rb, (2. 2) 

式 中 ,bl 是 入 射 位 错 的 柏 氏 矢量 ; b, 是 发 出 位 错 缺 陷 的 柏 氏 矢量 ; R 是 表征 两 个 
晶体 之 间 取 癌 差 的 旋转 矩阵 。 

男 一 个 与 位 错 传 播 相关 的 相互 作用 过 程 是 指 一 个 人 射 基 体位 错 在 它 的 原始 


”这 里 使 用 “分 解 ” 这 一 术语 来 描述 一 个 晶 界 内 的 位 错 反 应 ， 这 种 分 解 会 产生 DSC 位 错 ， 其 对 该 
晶 界 而 言 并 非 不 全 位 错 。 相 反 ， 术 语 “ 离 解 ” 用 来 描述 一 个 晶体 内 位 错 的 分 解 ， 会 产生 Shockley 
和 /或 Frank 不 全 位 错 。 
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唱 粒 内 部 的 反射 。 这 种 机 制 可 能 在 某 些 条 件 下 起 作用 ， 尤 其 是 在 唱 界 对 于 基体 
位 错 的 吸收 或 传播 的 阻力 相当 大 的 时 候 。 随 着 传播 过 程 的 进行 ， 这 种 类 型 的 相 
互 作用 就 会 在 晶 界 内 留 下 一 个 残余 位 错 。 


ES 5 
直接 滑 移 传播 
b=b;+bpsc 
bosc bpsc 


b=Ebpsc 


LL RN 





a) b) 


图 2.4 位 错 和 晶 界 之 间 相 互 作 用 机 制 的 一 般 示 意图 : 
a) 分 解 过 程 ; b) 直接 和 间接 传播 过 程 “ ” 。 


2.3.1 位 错 滑 移 传播 的 几何 准则 和 能 量 准则 


位 错 传播 的 现象 强烈 取决 于 “位 错 -界面 ”的 几何 组 态 。 根 据 Sutton 和 Bal- 
luft 的 分 类 "”! ， 涉 及 两 种 类 型 的 位 错 传播 ， 即 直接 滑 移 传播 和 间接 滑 移 传播 。 
2.3.1.1 直接 滑 移 传播 

无 论 品 界 界面 处 是 否 存 在 残余 位 错 ， 直 接 滑 移 传 播 都 意味 着 要 受到 几何 条 
件 的 限制 。 两 个 品 粒 的 滑 移 面 在 唱 界 界面 处 的 迹 线 基本 上 是 平行 的 。 最 简单 的 
例子 就 是 入 射 位 错 和 发 出 位 错 的 柏 氏 矢量 (分别 为 b, 和 b,) 都 平行 于 两 个 晶 粒 
的 一 个 公共 方向 。 在 本 例 中 ， 两 类 位 错 的 柏 氏 矢量 保持 了 如 下 关系 : 

b, - Rb, (2.3) 
此 处 ， 唱 界 界 面 代 表 变 形 的 障碍 ， 位 错 滑 移 传播 所 需要 的 能 量 就 是 交 滑 移 所 需 
要 的 能 量 。 

一 些 残余 位 错 可 能 继续 保持 与 晶 界 的 两 侧 的 柏 氏 矢量 相同 的 方向 。 因 此 位 
错 滑 移 传播 要 求 双 唱 点 阵 柏 氏 矢 量 的 界面 内 形成 一 个 或 更 多 的 非 本 征 位 错 。 

对 于 预测 一 个 受 相 邻 唱 粒 内 位 错 塞 积 影响 的 唱 粒 内 部 哪 一 个 滑 移 系 可 以 被 
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激活 的 内 容 ， 已 经 在 其 他 著作 中 进行 了 广泛 的 讨论 。 
Livingston 和 Chalmers ™ ”已 经 证 明 ， 在 纯 剪 应力 下 ， 一 个 特定 滑 移 系 的 几 
何 传播 参数 N; 可 以 表示 如 下 : 
Na = (e; *e)x(m*a) +t(e Bj) X (Be;) (2. 4) 
HH, ejl ei 分 别 是 塞 积 位 错 滑 移 面 和 发 出 位 错 滑 移 面 的 法 线 ; g; 和 gj; 分别 是 入 
射 位 错 和 发 出 位 错 的 滑 移 方向 〈 见 图 2.5)。 能 够 运行 的 系统 就 是 Wi 最 大 的 
系统 。 
这 一 准则 是 由 Shen 等 人 "建立 的 ， 考虑 了 晶 界 界面 内 位 错 滑 移 方向 迹 
线 之 间 的 夹 角 。 有 利 取向 的 滑 移 系 就 是 该 角度 最 小 的 滑 移 系 。 几 何 准 则 可 由 下 
式 给 出 : 
M; =(1; + 1) x(g; °g) (2.5) 
式 中 ，4 和 分别 是 位 错 滑 移 面 和 唱 界 的 交 线 。& 和 8 定义 的 方 回 与 Livinston 和 
Chalmers 准则 相同 〈 见 图 2.5) 。 另 外 ， 这 些 研究 者 指出 ， 使 作用 在 所 发 出 的 位 
错 缺 陷 上 的 力 最 大 是 保证 位 错 滑 移 传播 能 够 发 生 的 必要 条 件 。 





晶 粒 i 晶 粒 j 晶 粒 i 晶 粒 j 
a) b) 


图 2.5 Ha) Livingston #1 Chalmers!" ?? j| € b) Shen € À SHE 58) 
提出 的 几何 准则 示意 图 (出 自 Kashihara 和 Inoko ^?! ) 。 


RA, Lee 等 人 "基于 以 前 使 用 透射 电子 显 微 技 术 和 原 位 变形 研究 技术 
所 获得 的 研究 结果 和 实验 观察 结果 ， 提 出 了 三 个 预测 双 唱 滑 移 系 激活 的 经 验 
准则 : 

在 唱 界 内 滑 移 面 迹 线 之 则 的 夹 角 必须 尽 可 能 小 ; 

晶 界 界 面 内 的 残余 位 错 的 柏 氏 矢量 必须 最 小 ; 

由 界面 所 发 出 的 位 错 所 受 分 切 应 力 必须 最 大 。 
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前 两 个 准则 定性 地 将 位 错 滑 移 传播 与 滑 移 系 的 几何 要 素 联系 起 来 ， 而 且 第 
二 个 准则 涉及 了 可 能 发 生 的 位 错 反 应 ， 而 第 三 个 准则 强调 了 一 种 应 力 状态 。 鸭 
外 ， 第 二 个 准则 明显 地 意味 着 螺 型 位 错 的 传播 要 比 刃 型 位 错 或 混合 位 错 更 容易 ， 
它 考虑 到 位 错 反 应 之 后 界面 内 仍然 存在 着 残余 位 错 的 问题 。 

最 近 ， 通 过 将 分 子 动 力学 与 位 错 滑 移 界 面 阻力 的 线 拉 伸 模型 相 耦 合 进 行 的 
模拟 研究 ， 人 们 建议 人 射 位 错 滑 移 系 的 分 切 应 力 和 发 出 位 错 滑 移 系 的 分 切 应 力 
ZA MHA MIKA PS BK 。 
2.3.1.2 间接 滑 移 传播 

位 错 间接 滑 移 传播 过 程 没 有 隐 含 着 任何 特定 的 几何 准则 。 一 些 基体 位 错 滑 
移 至 界面 前 端 ， 然 后 进行 塞 积 ， 在 位 错 塞 积 的 临近 区 域 产生 激活 品 间或 品 内 位 
错 源 的 应 力 〈 见 图 2.4b) 。 唱 界 内 存在 的 台阶 可 能 就 是 激活 的 位 错 源 位 置 。 在 某 
些 情况 下 ， 这 些 位 错 源 在 人 射 位 错 塞 积 的 原始 唱 粒 内 产生 ， 因 而 会 引起 反射 现 
象 。 由 总 析 氏 矢量 守恒 可 得 

Zb, = Zb, + X Rb, | (2.6) 

我 们 已 经 在 其 他 内 容 中 为 解释 基于 Hall-Petch 公式 的 多 晶体 的 强化 机 制 而 提 

到 过 这 种 类 型 的 滑 移 传播 “” 。 


2.3.2 唱 界 处 位 错 反 应 的 基本 机 制 


在 这 部 分 内 容 中 ,我 们 将 要 介绍 位 错 和 品 界 之 间 的 两 个 主要 相互 作用 过 程 
的 基本 机 制 ， 即 位 错 分 解 与 位 错 传播 。 
2.3.2.1 非 本 征 位 错 的 吸收 和 分 解 机 制 

晴 界 可 以 充当 位 错 的 吸收 源 ， 尤 其 在 塑性 变形 或 初始 再 结晶 期 间 。 一 且 它 
们 被 吸收 进入 界面 ， 所 产生 的 非 本 征 位 错 就 会 为 降低 其 弹性 能 而 发 生 分 解 ， 由 
分 解 所 得 位 错 的 柏 氏 矢量 通常 就 是 双 晶 的 平移 点 阵 矢 量 。 这 一 分 解 过 程 主 要 受 
相关 唱 界 的 品 体 学 特征 所 控制 ， 因 而 受 其 唱 界 固有 结构 所 控制 。 由 于 DSC 点 阵 
矢量 随 着 重合 指数 的 增加 而 减 小 ， 所 以 当 这 种 唱 界 的 重合 指数 很 高 时 ， 便 可 
以 推定 晶 界 内 由 位 错 分 解 所 形成 的 位 错 就 会 小 得 多 。 这 种 假设 将 在 后 面 进 行 讨 
w (ME FE. 标题 部 分 ) 。 如 果 由 于 位 错 分 解 所 产生 的 位 错 都 具有 属于 
DSC 点 阵 的 柏 氏 和 天 量 ， 则 不 会 产生 “ 晶 界 层 错 ”。 与 此 相反 ， 如 果 所 分 解 的 位 错 
产物 的 柏 氏 矢量 与 DSC 点 阵 不 相关 ， 则 界面 内 就 会 出 现 层 错 区 。 这 些 位 错 会 将 
蝇 界 分 成 相等 的 结构 ， 但 会 表现 出 不 同 的 刚性 平移 。 

l. Wt das Ft A At FF a 

在 这 些 唱 界 中 ， 吸 入 的 唱 格 位 错 会 被 分 解 为 总 数 为 Ni 的 DSC 位 错 。 在 这 一 
过 程 中 ， 总 柏 氏 矢量 和 总 台阶 高 度 必须 保持 不 变 " ”i ， 即 

b, =N,b, +N,b, +N,b, +… +N.b, (2. d) 
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h,-h,*h,*h, +=: +h, (2.8) 

式 中 ， 和 用 分 别 是 晶 格 位 错 和 分 解 位 错 的 柏 氏 矢量 ; hh 和 hh,; 是 与 界面 位 错 相 
关 的 台阶 高 度 。 这 些 缺 陷 的 核心 仍 是 局 域 化 的 。 反 应 式 (2.7) 导致 了 非 本 征 位 
错 缺 陷 弹 性 能 的 降低 。 在 内 应 力 的 作用 下 ， 滑 移 位 错 分 解 产 物 迅速 远离 作用 点 ， 
而 男 一 方面 ， 固 着 位 错 分 解 产 物 只 通过 攀 移 而 移动 ， 因 而 需要 热 激 活 。 

2. 一 般 蝇 界 

当 蝇 界 的 能 量 非 常 高 ， 而 且 根 据 所 考虑 的 任何 自由 度 都 很 少 发 生 演化 时 ， 
该 唱 界 就 可 以 真正 地 称 为 “一 般 唱 界 ” 了 。 可 以 推断 它们 无 法 维持 局 部 核心 品 
间 位 错 的 存在 。 许 多 研究 者 ( 见 参 考 文献 [KUR 86, LAR 83, POU 97, POU 
99. PUM 74 和 SWI 98] ) 采用 透射 电子 显 微 技术 对 原 位 退火 过 程 中 的 这 种 唱 界 
进行 了 大 量 的 实验 观察 ， 实 验 结果 证 实 了 上 述 推 凯 。 一 般 品 界 界 面 处 开始 出 现 
的 位 错 衬 度 是 广泛 分 布 的 ， 然 后 随 着 温度 的 升 高 而 消失 了 UE26)""", 





a) b) 





c) d) 


图 2.6 含有 0.9% 镁 的 铝 合 金 一 般 晶 界 上 的 非 本 征 位 错 的 透射 电镜 暗 场 图 像 : 

a) 正常 温度 ; b) 在 120YC 下 经 过 30s 的 原 位 退火 ; c) 在 135YC 下 经 过 30s 的 

原 位 退火 ; d) 在 14SYC 下 经 过 30s 的 原 位 退火 。 可 以 注意 到 ， 与 界面 位 错 相 关 
的 衬 度 开始 是 广泛 分 布 的 ， 然 后 消失 了 "|]。 


由 于 位 错 传播 动力 学 依赖 于 材料 的 化 学 性 质 ， 因 而 对 这 些 现象 的 解释 至 今 
仍 是 有 歧义 的 "MRSmsw] 。 相 关 解 释 仍 然 受 到 实验 仪器 分 辩 率 的 限制 。 然 
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而 ， 仍 然 提 出 了 两 种 可 能 的 解释 ， 第 一 种 解释 考虑 了 位 错 柏 氏 矢 量 密度 的 传播 ; 
第 二 种 解释 考虑 了 位 错 可 以 分 解 为 无 数 具 有 小 相 氏 矢量 的 位 铺 。 

最 后 这 种 假设 已 经 受到 大 量 研 究 的 质疑 ， 这 些 研 究 是 采用 高 分 辨 率 透 射电 
镜 针 对 硅 中 的 倾斜 唱 界 进行 的 ， 研 究 结果 表明 分 解 位 错 的 相 氏 矢量 从 来 不 会 有 
一 个 可 以 忽略 的 强度 ， 而 且 可 以 通过 基本 DSC 点 阵 矢 量 的 线性 组 合 得 到 ( 见 图 
2.7) “然而 ， 应 该 间 慎 对 待 这 些 研究 结果 ， 因 为 这 些 研 究 所 涉及 的 是 
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图 2.7 硅 中 描述 由 全 位 错 分 解 所 得 位 错 的 =51 MARR: 
a) 固着 位 错 已 和 滑 移 位 错 P,; b) P, 的 分 解 和 P, 的 分 离 呈 <”]。 
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周期 界面 和 对 称 界 面 ， 这 些 界 面 并 不 构成 多 晶体 材料 中 的 大 多 数 真 实 唱 界 。 吴 
然 对 晶 界 中 的 应 力 释 放 仍然 存在 着 很 大 的 误解 ， 但 不 能 不 考虑 所 发 生 的 连续 释 
放 过 程 。 

2.3.2.2 离 解 的 晶 格 位 错 与 晶 界 之 间 的 相互 作用 机 制 

当 所 研究 的 材料 具有 高 的 层 错 能 时 ， 即 位 错 拥有 一 个 很 弱 的 离 解 核心 时 
(如 铝 、 镍 和 体 心 立方 金属 等 )， 前 几 节 所 描述 的 位 错 分 解 机 制 和 传播 机 制 具有 
很 大 的 相关 性 。 

因而 缺陷 拥有 的 晶体 点 阵 柏 氏 矢量 总 是 DSC 点 阵 矢 量 的 组 合 。 当 材料 具有 
低层 错 能 时 ， 则 基体 位 错 会 离 解 为 由 内 豪 层 错 分 隔 开 来 的 Shockley 不 全 位 
GRO  。 这 些 不 全 位 错 与 晶 界 结构 经 常 是 不 相 容 的 ， 于 是 与 界面 相互 作用 的 能 
量 和 机 制 存 在 很 大 的 不 同 。 

在 有 利 情 况 下 ， 也 就 是 当 位 错 缺 陷 的 柏 氏 矢量 属于 DSC 点 阵 时 ， 不 全 位 错 
就 会 被 吸收 ， 并 且 作 为 全 位 错 与 界面 发 生 反应 。 

在 其 他 情况 下 ， 会 发 生 复 杂 的 过 程 ， 这 主要 是 基于 King 和 Chen 的 研究 工 
PENIS) ， 将 在 下 面 进行 解释 。 

l. 晶 界 内 离 解 位 错 的 分 解 模型 

King 和 Chen 的 研究 工作 依据 位 错 吸 收 过 程 ， 根 据 不 全 位 错 的 柏 氏 矢量 是 否 
与 双 品 点 阵 有 关 而 不 同 。 图 2.8 说 明了 这 些 研 究 者 们 所 提出 的 不 同位 错 吸 收 
ipeEUUN 84] : 

对 于 由 DSC 点 阵 缺 陷 引 起 的 不 全 位 错 情 况 ， 该 吸收 过 程 相对 简单 ， 因 为 每 
个 不 全 位 错 都 是 被 分 隔 开 来 独立 吸收 的 〈 见 图 2. 8b) ， 先 是 前 导 不 全 位 错 被 分 解 
(线段 AB 所 示 ) ， 然 后 是 后 续 不 全 位 错 分 解 (线段 BC 所 示 )。 

当 位 错 不 是 由 DSC 点 阵 引 起 时 ， 需 要 考虑 两 种 情况 ， 一 种 情况 是 不 全 位 错 
在 一 个 短线 段 上 的 重新 组 合 ， 然 后 是 晶 间 “全 ”位 错 缺 陷 在 界面 上 的 分 解 (UL 
图 2. 8c) ; 另 一 种 情况 是 每 个 不 全 位 错 都 分 解 为 全 位 错 和 不 全 位 错 ， 可 能 会 在 晶 
界 内 留 下 一 个 层 销 区 ( 见 图 2.8d) 。 

第 一 种 重新 组 合 机 制 是 由 于 不 全 位 错 在 晶 界 上 的 压缩 所 致 ， 与 交 滑 移 有 关 ， 
特别 接近 于 Schoeck 和 Seeger FE BU I SES 。 根 据 King 和 Chen 的 研究 工作 ， 
量 界 上 形成 位 错 压 缩 的 能 量 壁 侄 要 比 基 体 低 。 唱 界 不 全 位 错 形成 的 机 制 就 是 两 
个 机 制 当 中 拥有 最 低 激 活 能 的 那 一 个 。 此 外 ， 与 这 些 机 制 相关 的 能 量 壁 人 又 的 相 
对 高 度 一 定 强烈 地 依赖 于 温度 。 

2. 源 于 晶 界 的 离 解 位 错 传 播 模 型 

位 错 直接 滑 移 传播 机 制 要 比 所 提出 的 位 错 吸收 机 制 复 杂 得 多 ( 见 图 2.9). 
最 终 的 组 态 都 是 相同 的 ， 所 发 出 的 两 个 不 全 位 错 都 被 一 个 层 错 分 开 。 只 有 残余 
位 错 缺 陷 含 量 依据 所 提出 的 机 制 而 变化 。 
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图 2.8 说 明 离 解 晶 格 位 错 的 可 能 分 解 过 程 示意 图 : a) 前 导 不 全 位 错 进入 界面 ; 
b) 所 具有 的 柏 氏 矢量 与 晶 界 DSC 点 阵 相关 的 前 导 不 全 位 错 分 解 机 制 ; 
c). d) 前 导 不 全 位 错 不 属于 晶 界 DSC 点 阵 时 的 分 解 机 制 ™ HI 





(n) 
d) 


(i FESR RHEE FE REL LEB OW RAI, DRE, ERRER “BB” W 
机 制 就 意味 着 存在 一 个 或 更 多 的 残余 滑 移 位 错 。 一 旦 这 些 位 错 生 成 之 后 ， 后 者 
可 能 在 界面 上 运动 ， 因 而 与 人 射 位 错 的 通道 隔 开 。 


2.3.3 位 销 和 晶 界 之 间 相 互 作 用 机 制 的 原子 尺度 模拟 


目前 原子 尺度 模拟 在 材料 科学 领域 得 到 了 很 好 的 发 展 ， 并 且 成 为 实验 观察 
的 辅助 手段 。 就 位 错 和 唱 界 之 间 的 相互 作用 而 言 (不 包括 例外 的 情况 ) ， 高 分 辨 
率 透射 电子 显 微 分 析 实 验 技术 并 不 能 精确 追踪 在 此 期 间 发 生 的 原子 重新 排列 情 
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(i) (ii) (iii) 
d) 
图 2.9 说 明 离 解 晶 格 位 错 的 可 能 传播 过 程 示意 图 :， a), d) 不 全 位 
错 分 解 和 发 出 机 制 ， 在 界面 上 留 下 了 残余 位 错 和 /或 层 错 区 ; 
b). c) 晶 界 上 形成 的 压缩 位 错 的 发 出 机 制 Is] 。 


况 ， 因 为 它们 存在 多 样 性 以 及 可 能 存在 大 量 的 滑 移 系 。 模 拟 能 够 为 原子 尺度 上 
的 作用 机 制 提供 关键 性 细节 。 

不 管材 料 的 类 型 和 晶体 学 结构 如 何 ， 模 拟 都 表明 位 错 传播 的 几何 准则 是 不 
完善 的 。 其 至 在 两 个 晶体 的 滑 移 面 迹 线 在 界面 处 完全 重合 的 理想 情况 下 ， 所 发 
生 的 原子 尺度 作用 机 制 在 位 错 与 晶 界 的 相互 作用 过 程 中 都 扮演 着 关键 的 角色 。 

位 错 和 晶 界 之 间 的 相互 作用 经 常 与 晶 间 位 错 的 产生 有 关 ， 其 作用 结果 也 几 
乎 取决 于 界面 结构 及 相互 作用 的 精确 位 置 5 严 %] 。 另 外 ， 晶 间 位 错 的 形 核 和 运动 
在 位 错 缺 陷 向 界面 传播 过 程 中 发 挥 着 决定 性 作用 。 

一 些 静 态 和 动态 的 分 子 动力 学 研究 都 涉及 离 解 基体 位 错 和 重合 唱 界 之 间 的 
相互 作用 ” HFE =27 {115} 界面 的 情况 ， 离 解 位 错 的 传播 取决 于 其 在 
界面 内 的 作用 点 。 当 位 错 缺 陷 与 结构 单元 中 心 处 的 晶 界 接触 时 ， 位 错 传播 在 
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1300MPa 的 应 力 下 就 能 够 进行 。 当 接触 在 结构 单元 的 端点 处 发 生 时 ， 则 没有 观 
察 到 位 错 传播 ， 甚 至 在 3000MPa 的 应 力 下 也 没有 观察 到 。 另 外 ， 模 拟 绪 果 证 明 ， 
2 =3 {111} 对 称 挛 晶 界 会 强烈 地 阻碍 位 错 的 运动 ,它们 预测 螺 型 位 错 在 
1500MPa 应 力 的 作用 下 发 生 了 传播 ， 该 应 力 是 模拟 的 理论 弹性 极限 的 3 倍 。 

在 与 原子 尺度 方法 和 离散 方法 都 相关 的 “多 尺度 模拟 ”中 ，Dewald 和 Curtin 
已 经 研究 了 铝 中 的 三 种 对 称 倾斜 晶 界 ， 即 =3 1111}, X211 {113} My =9 
|114] PEV 。 位 错 分 解 过 程 和 位 错 传播 过 程 之 间 所 引起 的 对 抗 性 除了 可 以 通过 
透射 电子 显 微 技术 进行 实验 观察 之 外 '"”! ， 尤 其 还 可 以 通过 对 螺 型 位 错 与 又 = 
3 {111} 唱 界 相互 作用 的 模拟 加 以 证 实 。 无 论 与 界面 接触 塞 积 的 位 错 数 量 如 何 ， 
位 错 缺 陷 都 会 被 吸收 ， 然 后 被 分 解 。 最 严重 的 位 错 塞 积 会 产生 强烈 的 应 力 ， 该 应 
力 倾向 于 抑制 螺 型 位 错 的 吸收 。 然 而 ， 甚 至 在 一 个 有 28 个 位 错 塞 积 的 结构 中 都 无 
法 观察 到 位 错 传播 。 对 于 二 =11 1113} 晶 界 来 说 ， 模 拟 结果 相似 。 

2 =9 114} 唱 界 的 相关 行为 则 是 完全 不 同 的 。 一 些 位 错 是 在 高 应 力 的 条 
件 下 进行 传播 的 。 传 播 过 程 似乎 从 来 不 会 刚好 发 生 在 界面 内 位 错 塞 积 的 位 置 ， 
而 是 可 能 发 生 在 Schmid 因子 不 是 最 大 值 的 平面 上 。 图 2. 10 给 出 了 位 错 传 播 所 需 
要 的 应 力 与 =9 |114) 唱 界 内 的 剪 应力 之 间 的 关系 。 

当 唱 界 平 面 的 应 力 很 大 时 ， 位 错 核心 会 沿 着 界面 传播 ， 于 是 柏 氏 矢量 在 优 
先 滑 移 平面 上 不 再 发 生 局 域 化 。 通 过 对 铝 金属 中 的 一 个 非 对 称 并 =11 {252) 
| 1414 | 晶 界 的 模拟 “ “以 及 对 界面 位 错 形 核 的 一 些 研 究 5 ”xs% ， 已 经 证 实 
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图 2.10 位 错 传 播 所 需要 的 应 力 与 =9 {114} BRAK 
前 应力 之 间 的 关系 “| 。 
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了 这 种 位 错 核心 的 拓宽 现象 的 存在 。 

晶 间 位 错 在 刃 型 位 错 与 对 称 尺 =11 1113} 唱 界 相交 的 地 方形 核 是 主要 变形 
PL PEN 。 位 错 的 大 量 吸收 改变 了 应 力 状 态 以 及 滑 移 面 和 品 界 相交 处 的 残余 
位 错 缺 陷 。 微 型 孔洞 形式 的 损伤 以 及 结晶 度 的 损失 会 出 现在 相交 处 的 周围 ( 见 
图 2. 11)。 研究 者 们 可 以 通过 这 些 模 拟 结 果 来 评价 Lee, Robertson 和 Bimbaum 准 





a) 


图 2.11 a) 铝 金 属 中 5 个 入 射 位 错 塞 积 与 -11 (113) 晶 界 形成 的 相交 区 域 。 
26 个 晶 间 位 错 已 经 发 射 到 界面 内 ， 导 致 了 晶 界 的 迁移 以 及 孔洞 的 形成 ; 
b) 与 图 a) 对 应 的 原子 排列 位 置 ， 并 且 提 供 了 作用 区 域 损伤 的 证 据 [PEw "nb 。 
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m ( 见 2.3.1.1 节 ) 呈 下 ”也 可 以 根据 这 些 模拟 结果 提出 他 们 自己 的 另外 三 个 
准则 ， 以 便 描述 界面 位 错 的 形 核 ， 这 三 个 准则 是 : 

晶 界 上 的 正 应 力 必须 很 低 〈 以 便 能 够 保证 晶 间 位 错 的 形 核 ) ; 

与 残余 位 错 缺 陷 相关 的 台阶 必须 很 小 ; 

如 果 Shockley 不 全 位 错 仍 然 位 于 位 错 缺 陷 与 唱 界 相交 区 域 的 附近 ， 并 且 还 
没有 被 吸收 ， 则 作用 在 位 错 塞 积 前 沿 的 分 切 应 力 必 须 很 高 。 

螺 型 位 错 与 共 格 挛 晶 界 之 间 的 相互 作用 会 产生 不 同 的 结果 ， 这 取决 于 金属 
材料 的 性 质 ， 尤 其 是 取决 于 该 金属 的 层 错 能 "” ”“] 。 对 于 铝 金属 而 言 ， 螺 型 位 错 
缺陷 会 自发 分 解 为 界面 内 的 两 个 滑 移 位 错 。 对 于 铜 和 镍 而 言 ， 位 错 通过 在 界面 
内 的 压缩 而 全 部 重新 组 合 ， 然 后 传播 进入 相 邻 的 晶 粒 ， 其 所 需要 的 应 力 的 范围 
为 300 ~510MPa。 这 种 相互 作用 过 程 与 导致 面 心 立方 结构 中 的 交 滑 移 过 程 类 似 。 

对 于 混合 基体 位 错 来 说 ， 相 互 作用 过 程 更 为 复杂 。 它 们 随 着 人 射 基 体位 错 
柏 氏 矢量 的 符号 以 及 所 施加 的 约束 条 件 不 同 而 有 所 区 别 。 图 2. 12 是 采用 分 子 动 
力学 模拟 位 错 和 共 格 楼 唱 界 之 间 相 互 作用 的 结果 , 说 明了 作用 机 制 的 多 
PE pECLIN OS] 

在 图 2. 12a 的 情况 中 ， 离 解 的 人 射 位 错 DA 重新 组 合 后 进入 界面 ， 然 后 发 射 
出 去 ， 在 界面 (CÓ) 内 留 下 一 个 残余 位 错 。 使 人 射 位 错 ( 见 图 2. 12b) 的 符号 
相反 ， 则 会 使 作用 机 制 变 得 更 为 复杂 : 在 不 全 位 错 重新 组 合 进 入 晶 界 后 ， 便 会 
发 射出 一 个 拖 着 内 豪 层 错 的 不 全 位 错 ， 而 使 界面 内 保留 一 个 固着 位 错 缺 陷 。 激 
活 这 一 过 程 所 需要 的 应 力 是 非常 大 的 ， 接 近 1GPa "9. scat pud Ze S RR 
中 也 会 得 到 。 

我 们 已 经 发 现 非 本 征 位 错 的 应 力 释 放 机 制 严 格 依赖 于 局 部 晶 界 结构 5 。 
在 非 对 称 界面 上 ， 这 些 特 有 的 协作 过 程 就 是 位 错 通过 沿 着 基体 位 错 被 吸收 的 有 
限 区 域内 的 品 界 平面 滑 移 而 实现 重新 排列 。 


2.3.4 相互 作用 机 制 的 实验 观察 


此 处 我 们 只 介绍 面 心 立方 结构 、 密 排 六 方 结构 或 金刚 石 立 方 结构 材料 中 位 
错 和 蝇 界 之 间 的 相互 作用 的 例子 。 对 于 具有 有 序 结构 材料 的 例子 来 说 ， 所 观察 
和 模拟 的 作用 机 制 和 现象 仍 与 前 面 章 节 所 介绍 的 内 容 基 本 相似 。 
2.3.4.1 非 本 征 位 错 的 分 解 

我 们 可 以 由 前 面 的 内 容 发 现 ， 对 于 奇异 晶 界 和 邻 位 唱 界 的 情况 ， 非 本 征 位 
销 易 根 据 式 〈2.7) 分 解 为 总 数 为 N, RS DSC 点 阵 位 错 。 这 种 反应 已 经 在 面 心 立 
方 结构 〈 见 参考 文献 [COU 03, COU 05a, COU 05b, DAR 78, DIN 79, LEE 
90. PON 77b, PUM 71 和 SOL 90] ) 、 金 刚 石 立 方 结构 〈 见 参考 文献 [BOL 81, 
ELK 88 4I PUT91]) 和 密 排 六 方 结构 ( 见 参 考 文献 [LAY 94 和 SER 99 ] ) 观察 








DA (Ezp 73.5%) AD(E, 
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a) b) 


图 2.12 铜 金属 中 一 个 混合 入 射 位 错 (60°) 与 一 个 =3 [11] HH 
Æ mJ (CTB) 之 间 的 不 同 相互 作用 机 制 示 意图 : a) 离 解 位 错 DA 
(yA: 前 导 不 全 位 错 ; Dy: 后 续 不 全 位 错 ); b) 位 错 AD (yD: 前 

导 不 全 位 错 ; Ay: 后 续 不 全 位 错 )"”" 。 相 关 解 释 已 在 文中 给 出 。 


到 了 。 

对 于 奇异 晶 界 ， 我们 要 特别 提 及 Pond 和 Smith ”对 铝 金属 的 研究 工作 ， 
将 该 金属 在 室温 条 件 下 放置 一 个 月 以 后 ， 他 们 在 一 个 非 共 格 守 =3 唱 界 内 观察 到 
了 来 目 于 吸入 位 错 分 解 的 残余 滑 移 位 错 和 残余 固着 位 错 〈 见 图 2. 13), 

在 硅 中 ， 塑 性 变形 过 程 中 奇异 =9 1122} 唱 界 内 位 错 合 并 与 分 解 的 具体 
机 制 已 经 由 Elkajbaji 和 Thibault-Desseaux! "™ 88-PUT 91. THI 83] fis FH er 4) SR SR ue 5] FH TP 
显 微 技 术 进 行 了 研究 。 到 目前 为 止 ， 这 是 已 经 能 够 清楚 识别 离 解 基体 位 错 在 界 
面 处 分 解 的 各 个 阶段 的 唯一 实验 研究 ( 见 图 2. 14 ) 。 实 验 观 察 结 果 表 明 Shock- 
ley 位 错 发 生 顺 序 分 解 ， 导 致 了 残余 固着 位 错 和 残余 滑 移 位 错 的 形成 ， 它 们 根据 
温度 而 通过 滑 移 和 侈 移 进 行 重 新 排列 。 

对 于 邻 位 晶 界 ， 会 发 生 相 似 的 机 制 ”5PoN7Ib,sA695,sc471] ”包括 非 本 征 


唱 界 与 品 体 塑性 sun. 
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b) 


图 2.13 铝 金属 中 的 一 个 =3 [112]. 晶 界 内 的 非 本 征 a/2 «110 > fir fi A 的 


a) 分 解 前 ; b) 分 解 后 。 在 图 b 中 可 以 观察 到 残余 位 错 


Wan EB : 
( 滑 移 位 错 和 固着 位 错 ) 。 两 张 照 片 是 在 室 


一 个 月 拍摄 的 ”。 


温 条 件 下 相隔 





c) 


9 对 称 晶 界 内 的 一 个 离 解 基体 位 错 的 合并 与 分 解 ““”) : 


a) 离 解 位 错 法 ; b) 前 导 不 全 位 错 妃 分 解 为 滑 移 位 错 5, 和 固着 位 错 b.; c) 后 续 不 全 位 


2.14 硅 中 一 个 <110> > 


示意 图 给 出 了 DSC 点 阵 和 位 错 的 柏 氏 矢量 。 


进入 界面 内 。 该 示 


{= 
30 


位 错 在 热 激 活 的 作用 下 分 解 为 残余 滑 移 位 错 和 /或 残余 固着 位 错 。 举 例 来 说 ， 


fa b 


29 的 唱 界 内 的 位 错 分 解 情 
位 错 可 能 会 与 晶 界 的 


个 唱 界 DSC 点 阵 位 错 。 


TH 


, 


指数 接近 > 


A 
A 


给 出 了 奥 氏 体 钢 中 一 个 重 
MO”. A 表示 被 钉 扎 的 位 错 ， 其 分 解 后 生成 了 5 


" 
滑 移 位 错 通 常会 相当 快速 地 离开 固着 位 错 


本 征 位 错 网 络 发 生 反 应 '*%™ TTb, SUN 82a,SUN 82b] " 


图 2. 15 
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2.15 一 个 重合 指数 接近 于 =29 的 晶 界 内 的 一 个 基体 位 错 
(用 A 表示 ) 的 分 解 ” ”。 箭 头 表示 分 解 的 残余 位 错 的 位 置 。 


2.3.4.2 非 本 征 位 错 的 传播 

从 实验 的 角度 来 说 ， 几 乎 不 会 发 生 界 面 内 没有 残余 位 错 的 直接 位 错 传播 ， 
因为 已 经 描述 的 特殊 几何 条 件 (0,2.3.1.1 455). 只 有 极其 偶然 才 可 以 遇 到 。 然 
而 ， 一 些 实验 观察 结果 的 确证 明了 这 一 现象 的 真实 性 。 最 值得 一 提 的 研究 工作 
是 Lee 等 人 对 奥 氏 体 钢 中 奇异 宗 =3 |111| 晶 界 的 研究 ( 见 图 2. 16) °°, Lay 





图 2.16 奥 氏 体 钢 中 位 错 通 过 直接 传播 穿 过 =3 (11] 晶 界 的 例子 
(在 不 同 条 件 下 拍摄 的 照片 ) E 。 位 错 A 到 达 界 面 处 ， 进 行 传 
播 以 获得 位 错 也 ， 这 一 过 程 并 没有 在 挛 晶 界 上 留 下 任何 残余 位 错 。 





Seen HAN APR BTE zzz... 


和 Nouet I FERIR C 见 图 2. 17) [LAY 94] D) Martinez Hernandez 等 人 对 硅 中 的 
Y =9 RAKHA, 这些 研 究 已 经 揭示 了 在 界面 处 的 强烈 应 力 对 于 激活 位 
错 的 直接 传播 的 必要 性 。 通 过 采用 原 位 电子 显 微 技术 和 X 射线 图 像 技 术 “ ”对 
Fe-Si &4 0 HHA D =3 {112} 晶 界 所 进行 的 研究 表明 ， 即 使 当 试 样 处 于 有 利于 
位 错 直接 传播 的 取向 时 ， 也 可 能 发 生 位 错 在 界面 内 分 解 的 机 制 。 因 而 位 错 在 台 
界 内 的 分 解 似乎 是 与 位 错 传播 对 立 的 ” 。 





_ 100nm 
— 


e) | 
图 2.17 表明 锌 中 的 基体 位 错 a/3 [2110] 通过 直接 传播 穿 过 (0112) 


本 晶 界 平面 的 系列 照片 (每 隔 15s Tae) AY: a) 晶 粒 2 中 的 位 错 (箭头 
所 示 ) 运动 到 晶 界 处 ; b) ~d) 位 错 穿 过 界面 ; e) ~f) 位 错 传 播 进入 晶 粒 1。 


TE in RAD LA BRAS AND BS BY E BE FE HR LE SI Bh ep OE POU SR SHE S8] 和 半 导 
体 材 料 OS 中 经 常 可 以 观察 到 。 采 用 低 束 电子 显 微 技术 对 镍 金属 进行 的 详细 研 
究 已 经 能 够 证 明 在 一 个 =3 [111] 共 格 挛 晶 界 中 会 发 生 这 种 类 型 的 传播 CUL 
图 2. 18)“"” 。 对 该 组 态 所 进行 的 的 分 析 表 明 ， 位 错 的 传播 是 分 两 步 进 行 的 ， 
第 一 步 是 位 错 合并 ， 然 后 是 一 个 晶体 内 位 错 (用 D 表示 ) 分 解 成 两 个 位 错 FURI 
F"; 第 二 步 是 相 邻 晶体 内 位 错 (用 B 表示) 的 发 出 。 下 面 的 反应 式 是 对 上 述 两 
个 步骤 的 概括 


5 [101], =— [112], + 二 [411] 一 2 [110]， (2.9) 
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a) b) 


图 2.18 金属 镍 中 的 一 个 =3{1t1 晶 界 中 发 生 的 具有 残余 位 错 的 
直接 传播 [POU 98]: a) 低 束 电子 显 微 照 片 〈 表 明 一 个 非 本 征 位 错 了 在 唱 界 
内 分 解 ， 然 后 唱 粒 1 内 的 位 错 BAH); b) 这 一 位 错 组 态 的 示意 图 。 


这 样 一 种 机 制 在 应 力 能 够 达到 多 晶体 弹性 极限 的 两 倍 时 才能 够 发 生 。 

一 个 中 间 传 播 的 例子 已 经 由 Forwood 和 Clarebrough 通过 对 奥 氏 体 钢 高 能 蝇 
界 的 研究 进行 了 证 实 “”“”) 。 位 错 传播 通过 棱柱 状 2 滑 移 系 的 激活 来 实现 ， 以 确 
保 两 个 晶体 中 的 滑 移 面 的 连续 性 ( 见 图 2. 19 ) 。 

位 错 DS 位 于 唱 粒 工 中 的 {111} 滑 移 面 与 晶 界 平面 相交 的 地 方 。 位 错 S2 和 
S3 位 于 同一 滑 移 面 内 ， 分 别 到 达 品 界 处 的 wc 和 e 点 。 若 要 使 它们 进入 该 平面 ， 
就 需要 使 品 间 位 错 线段 ab Al fd 进入 晶体 U。 这 种 传播 是 通过 将 位 错 PI1 和 了 P2 发 
射 进 入 棱柱 状 滑 移 面 内 实现 的 。 

人 们 已 经 基本 针对 半导体 材料 中 对 不 全 位 错 通过 唱 界 进入 低层 错 能 材料 的 
传播 机 制 进行 了 详细 的 研究 。 

对 于 =51、 =19 和 =9 品 界 的 不 同 研 究 结果 表 明 ， 前 导 不 全 位 错 柏 
氏 和 天 量 的 符号 是 决定 所 传播 的 位 错 性 质 (全 位 错 或 不 全 位 错 ) 的 基本 因素 CUL 
参考 文献 | BAI 87, BAI 90, JAC 87, JAC 90 fil MIC 93a ] ) 。 

EP, Hit A Stay dE V EE ES sa SA AI AH € AY Shockley 不 全 位 错 可 能 
根据 入 射 位 错 的 符号 发 射出 去 (LEA 2. 20) "09, 

这 些 结果 与 Jin 等 人 对 铜 所 进行 的 位 错 与 唱 界 相互 作用 的 模拟 结果 是 一 致 的 


器” 校 柱状 滑 移 面 在 此 处 定义 为 高 Miller 指数 平面 。 
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b) 


图 2.19 a) 表明 奥 氏 体 钢 中 一 个 一 般 最 界 内 位 错 传 播 的 阴 场 像 ”” 。 位 错 P2 
没有 在 一 个 密 排 面 上 发 生 滑 移 ， 而 是 在 一 个 近 [337] 平面 上 发 生 了 滑 移 。 
b) 解释 传播 过 程 所 提出 的 机 制图 。 


u 


E 
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图 2.20 a) $&rhHg— X -51 晶 界 上 的 位 错 塞 积 (BA PR); 
b) 通过 一 个 层 错 带 与 晶 界 连接 的 3 个 前 导 Shockley 不 全 位 错 的 传播 ; 
c) 采用 弱 束 TEM 技术 突出 了 晶 粒 开 中 的 3 个 不 全 位 错 中 的 2 个 “””。 


( 见 图 2. 21)  ” 。 然 而 ， 无 论 所 传播 的 位 错 缺 陷 是 什么 ， 位 错 的 发 射 都 只 有 在 
大 量 位 错 在 晶 界 处 累积 之 后 才能 发 生 。 因 此 这 一 过 程 需要 强烈 的 应 力 。 





a) b) 


2.21 源 于 一 个 位 错 塞 积 AB 的 全 位 错 在 a) a 平面 和 b) y 平面 上 的 发 出 


所 谓 的 间接 位 错 传播 是 最 常见 的 “”… ”9 位 错 塞 积 在 界面 形 
成 之 后 ， 一 些 位 错 源 可 能 会 在 界面 内 或 界面 周围 被 激活 〈( 见 图 2.22) 00, 

总 之 ， 令 基体 位 错 能 够 穿 人 一 个 唱 界 的 物理 机 制 需 具 备 三 个 条 件 ， 即 唱 界 
内 已 经 存在 的 位 错 的 合成 ， 分 解 成 相 氏 矢量 小 于 唱 体 位 错 的 非 本 征 位 错 和 位 错 
直接 传播 或 间接 传播 。 

这 些 反 应 通 贡 会 导致 “ 品 界 / 唱 体 ” 系 统 的 总 能 量 降 低 ， 但 也 会 导致 唱 界 能 
升 高 。 实 际 上 ， 在 所 有 情况 下 ， 局 部 的 和 非 局 部 的 应 力 都 是 以 唱 间 位 错 的 形式 


60]  -:::: ARS KH sus: 





LA 5=3 310 SS 1 .0pm 





2.22 一 种 奥 氏 体 钢 中 位 错 穿 过 一 个 =3 最 界 的 间接 传播 。 昂 粒 1 中 的 
两 个 滑 移 系 被 激活 后 在 A 和 B 的 界面 处 受阻 。 一 些 位 错 沿 着 晶 界 的 各 个 位 置 发 射出 来 。 


产生 的 ， 晶 界 处 于 非 平衡 状态 。 
晶 界 返回 平衡 状态 需要 释放 这 些 应 力 ， 在 描述 确保 这 些 应 力 释 放 的 相关 机 
制 之 前 〈( 见 2.4 节 )， 首 先 应 该 计算 这 些 应 力 ( 见 2.3.5 节 )。 


2.3.5 与 非 本 征 位 稍 相 关 的 弹性 应 力 场 


已 经 建立 了 两 种 方法 来 确定 非 平 衡 唱 界 的 弹性 应 力 场 随 到 晶 界 距离 的 变化 。 
这 些 模 型 取决 于 品 界 的 非 乎 衡 程 度 。 
根据 “随机 ”无 序 位 错 墙 模型 “”…**”” ， 无 序 位 错 墙 的 各 种 实现 方式 都 
是 通过 蒙特 卡 罗 (Monte Carlo) 技术 完成 的 。 长 程 应 力 场 的 变化 由 场 变量 
Do, ,的 平方 根 给 出 ， 其 可 以 看 作 是 到 位 错 墙 的 距离 x RAT x TF. 
y=0, WA 
[H5] ^ Ab Logs x] ^ (2. 10) 
式 中 ， 思 是 与 唱 界 平面 垂直 的 品 间 唱 界 位 错 (GBD) 的 柏 氏 矢量 分 量 ; pcap 是 晶 
界 位 错 密 度 ; A=pl2n(1-v) ] 。 一 般 而 言 ， 考 虑 到 矢量 为 & 的 位 错 具 有 等 距离 
hh， 而 且 对 于 个 本 征 位 错 来 说 ， 符 号 相反 的 两 个 位 错 会 被 吸收 ， 则 式 (2.10) 
可 以 简化 为 
[Do] =0. 14[ub/(1 -v) ][ 3pcnn/4x |? (2.11) 
为 了 评估 非 本 征 位 错 所 造成 的 无 序 性 的 影响 程度 ， 针 对 一 个 进入 铝 晶 界 内 
的 等 于 10 m -的 位 错 密 度 (UP e =2% -3%), ， 我 们 获得 了 距离 为 x = 60b 范 
围 内 的 10 ^m 长 度 上 的 内 应 力 。 位 错 滑 移 可 能 会 沿 着 晶 界 在 一 个 相对 较 厚 的 或 
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“表层 ”区 域 受 到 影响 。 于 是 晶 界 上 的 多 余 能 量 至 少 为 1.2 x10 °J-m°, RÆ 
[001] 倾斜 晶 界 最 大 能 量 (y =0.6J . m°) 的 大 约 2% 左右 。 与 此 相反 ， 对 于 
较 大 的 变形 程度 来 说 ， 非 平衡 晶 界 的 能 量 可 以 达到 平衡 唱 界 的 两 倍 。 因 而 品 界 
接近 于 一 种 非 唱 态 ， 这 很 容易 在 亚 微细 唱 材 料 中 出 现 。 

在 “ 准 等 距离 ” 唱 界 模型 中 ,初始 组 态 是 由 相互 平行 的 相同 位 错 ( 螺 型 位 
错 、 角 位 错 或 混合 位 错 ) 无 限 周 期 分 布 而 构成 的 。 位 错 允 许 运 动 一 个 短 距离 
hod; (ho 是 位 错 之 间 的 平衡 距离 ， 或 为 位 错 排 列 的 一 个 周期 ， 且 6, «1) 而 不 改 
变 “ 平 均 ”界面 位 错 密度 张 量 <a >““” 。 上 畸变 场 可 以 通过 在 一 个 等 距离 为 ia 
的 有 序 位 错 列 阵 上 又 加 一 个 随机 分 布 的 偶 极 位 错 墙 来 获得 ( 见 图 2. 23)。 
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ee -一 

一 一 -一 

一 -一 一 一 

一 一 -一 
a) b) c) 


图 2.23 a) 为 理想 位 错 墙 ; b) 为 无 序 位 错 墙 ; c) 为 无 序 的 偶 极 
位 错 墙 (图 b 是 在 图 a MER FEMME 得 到 的 ) 。 


考虑 到 这 种 无 序 性 较 小 ， 而 且 是 不 相关 的 ， 可 以 计算 平均 偏差 <8 > 。 在 所 
有 情况 下 ， 平 均 弹性 应 力 场 等 于 严格 按 周 期 排列 的 位 错 墙 的 应 力 场 ， 于 是 长 程 
应 力 场 ( 场 变量 的 平方 根 ) 的 降低 就 是 zx-22 的 函数 ， 即 

[De 1 ^ = F,[2uu(1-v) J((8) ) ^ (bh) ^ (h/x)? (2.12) 

对 于 ho 大 于 100 的 情况 ， 在 一 些 * 的 距离 接近 6h, 的 地 方 ， 每 个 场 分 量 都 大 
于 2.5 x10- 入 。 这 种 情形 可 能 会 存在 于 极其 接近 小 角度 晶 界 的 地 方 。 

第 一 个 模型 对 应 于 高 度 无 序 状态 ， 第 二 个 模型 对 应 于 低 度 无 序 状态 。 从 物 
理学 的 角度 而 言 ， 一 种 金属 材料 在 变形 或 再 结晶 期 间 所 形成 的 非 本 征 位 错 似乎 
是 完全 随机 排列 的 ， 因 而 无 序 性 倾向 于 无 穷 大 ， 而 且 应 力 演化 的 表达 式 是 x-22 
的 函数 。 然 而 ， 如 果 变 形 是 在 高 温 条 件 下 发 生 的 ， 或 者 以 前 位 错 阵列 的 应 力 释 
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放 是 足够 充分 的 〈 见 2.5 节 ) ， 则 无 序 性 就 会 减 小 ， 并 且 晶 界 上 会 存在 一 个 非 本 
征 位 错 的 伪 周 期 阵列 ( 见 图 2. 26) 。 于 是 应 力 场 的 分 量 一 定 会 遵循 x “的 表达 
式 。 在 伴随 一 个 变形 唱 界 ( 见 2.5 节 ) 向 一 个 新 的 平衡 状态 演化 的 中 间 情 况 下 ， 
应 力 场 通常 要 遵循 其 他 规则 。 

可 以 通过 位 错 的 有 限 排列 对 真实 情况 进行 更 好 的 描述 ( 见 图 2. 24a) 。 对 晶 
界 的 不 同 部 分 对 前 应 力 o,, 的 贡献 已 经 用 解析 法 进行 了 计算 ,而 且 当 y=0 时 , À 
们 可 以 看 作 是 到 唱 界 的 距离 x 的 函数 (ILE 2. 24b) SMS, 





x 


o(ub/2xh5) 





0 20 40 60 80 100 
x(27h,) 
b) 


2.24 a) 在 yOQz 平 面 上 由 刃 型 位 错 形成 的 有 限 倾斜 位 错 墙 ， 刃 型 位 错 平行 于 Oz 方 

向 ， 其 柏 氏 矢量 沿 着 Ox 方向 。 在 一 个 长 度 为 H 的 范围 内 分 布 了 等 距离 为 h, 无 限 小 位 

fo b) 一 个 刃 型 位 错 墙 的 剪 应 力 分 量 es 的 演化 ， 刃 型 位 错 的 柏 氏 矢量 与 位 错 墙 垂 

直 。 应 力 的 单位 用 jb/2mho 表 示 ， 距 离 的 单位 用 2mh。 表 示 ， 其 中 各 是 位 错 之 间 的 距离 ， 

图 中 的 a 是 一 个 无 限 位 错 墙 的 例子 ，b 是 由 11 个 位 错 构成 的 有 限 位 错 墙 的 例子 ,ce 是 
柏 氏 矢量 为 11b 的 单一 位 错 的 例子 "*^”]。 


一 旦 x >2m7ho， 理 想 位 错 墙 的 贡献 就 会 随 着 距离 的 增加 而 迅速 减 小 。 当 距离 
x 22H 时 ， 位 错 墙 的 作用 就 像 一 个 柏 氏 矢量 为 nb 的 孤立 位 错 。 当 距离 介 于 中 间 
值 时 ， 应 力 的 变化 受到 偶 极 位 错 的 控制 。 当 x= 和 加 时 ， 它 处 于 最 小 值 ， 这 是 理想 
位 错 墙 的 减 小 和 与 偶 极 位 错 相关 的 位 错 墙 迅 速 增加 的 综合 作用 的 结果 。 当 x 
m HH 时 ， 它 处 于 最 大 值 。 
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2.4 与 非 本 征 位 错 相关 的 应 力 场 的 释放 


晶体 内 的 位 错 和 唱 界 内 的 位 错 之 间 的 相互 作用 能 够 导致 无 序 晶 界 的 形成 ， 
其 拥有 一 个 长 程 应 力 场 ( 见 2.3.4 节 )。 这 些 晶 间 应 力 必 须 加 以 释放 ， 其 他 位 销 
才能 够 进入 晶 界 ， 从 而 使 变形 能 够 继续 进行 。 大 部 分 情况 下 ， 应 力 释放 (或 协 
调 ) 需要 通过 进行 热处理 来 实现 。 应 力 释 放 (或 协调 ) 过 程 及 相应 动力 学 在 很 
大 程度 上 取决 于 品 界 的 类 型 。 

众所周知 ， 在 晶 界 处 的 应 力 释放 会 显著 影响 多 晶体 的 力学 行为 。 它 意味 着 
协同 机 制 的 出 现 〈 见 图 2.25)。 









位 错 发 出 on 


三 叉 晶 界 处 
的 位 错 反应 





晶 间 滑 移 
—+ 


唱 界 迁移 
晶 粒 转动 


2.25 与 多 最 体内 晶 界 相关 的 应 力 的 不 同 协调 机 制 


虽然 这 些 机 制 是 同时 发 生 的 ， 但 它们 可 以 正式 分 成 两 类 。 一 类 是 在 唱 界 本 
吴 内 部 发 生 的 ， 涉 及 基体 位 错 分 解 为 唱 间 位 错 〈( 见 2.3 节 )、 位 错 运 动 和 晶 界 内 
的 位 错 反 应 ; 另 一 类 与 唱 界 和 相 邻 晶体 有 关 ， 涉 及 位 错 发 出 〈 见 2.3 节 )、 相 邻 
品 粒 的 转动 、 品 界 迁 移 、 三 叉 唱 界 处 的 唱 间 位 铺 反 应 以 及 优先 在 三 叉 唱 界 处 出 
现 的 孔洞 。 

在 下 面 的 内 容 中 ,我们 的 基本 目标 是 描述 在 唱 界 上 发 生 的 现象 ， 这 些 现 象 
能 使 晶 界 返回 到 平衡 状态 。 在 基体 位 错 出 现 之 后 所 形成 的 非 本 征 位 错 会 发 生 怎 
样 的 情况 呢 ? 

一 个 非 平 衡 晶 界 的 位 错 密度 可 由 下 式 给 出 : 

B' Eua iba cunas (2. 13) 

在 上 式 中 ， 本 征 位 错 强度 B 需要 与 变形 前 晶体 之 间 的 转动 R 相 适 应 。 如 果 
变形 品 界 的 取 回 差 的 变化 满足 Frank-Bilby 方程 (该 方程 将 新 的 位 错 强 度 B' 与 新 
的 晶体 转动 R' 联 系 起 来 ) (PPS PPA) ( 见 1.1.2 节 )， 则 晶 界 便 会 达到 一 种 新 的 平 
HAS, B 

B'z(I-R'')X (2.14) 

非 本 征 位 错 要 么 相互 抵消 ， 要 么 发 射 到 晶体 内 部 ， 或 者 最 终归 并 到 唱 界 的 


ans 品 界 与 品 体 塑 性 sas= 
平衡 结构 中 ， 从 而 由 非 本 征 位 错 变 成 了 本 征 位 错 。 
2.4.1 晶 界 内 的 应 力 释 放 过 程 


晶 界 内 应 力 的 释放 需要 在 相当 高 的 温度 下 进行 ， 对 释放 时 间 的 各 种 估算 因 
晶 界 的 细微 结构 而 不 同 。 存 在 两 种 类 型 的 应 力 释放 过 程 ， 一 种 类 型 是 位 错 并 人 
晶 间 结 构 ， 另 一 种 类 型 是 应 力 在 晶 界 内 的 去 局 域 化 
2.4.1.1 位 错 并 入 晶 界 结构 

已 经 有 学 者 针对 周期 性 倾斜 晶 界 和 与 本 征 位 错 阵 列 平行 的 非 本 征 位 错 建 立 
了 这 种 并 和 人 模型 ( 见 图 2. 26) ”| 。 每 个 进入 晶 界 的 位 错 都 分 解 为 滑 移 位 错 和 
固着 位 错 ， 使 晶 界 具 有 了 非 平 衡 唱 界 的 特性 。 滑 移 位 错 迅 速 回 晶 界 的 闪 部 运动 ， 
而 固着 位 铺 则 使 它们 自己 与 唱 界 上 的 本 征 位 错 重 新 排列 ， 从 而 产生 了 一 个 新 的 
周期 晶 界 ， 其 取向 差 发 生 了 改变 。 当 这 一 过 程 完 成 后 ， 非 本 征 位 错 就 变 成 了 本 
征 位 错 。 











) c) 


图 2.26 基体 位 错 并 入 一 个 倾斜 晶 界 的 示意 图 : a) 一 个 晶体 位 错 进 入 晶 界 ; b) 每 个 

位 错 分 解 为 一 个 滑 移 位 错 和 一 个 固着 位 错 ， 滑 移 位 错 向 晶 界 的 端 部 运动 ， 于 是 导致 了 

固着 位 错 的 无 序 排列 (包括 本 征 位 错 和 非 本 征 位 错 ); c) 固着 位 错 重新 形成 一 个 周期 
列 阵 ， 初 始 晶 界 取向 差 发 生 了 变化 。 


2.4.1.2 位 错 核 心 的 去 局 域 化 
根据 去 局 域 化 模型 ， 在 刚刚 进入 唱 界 后 发 生 局 域 化 的 非 本 征 位 错 核心 在 热 
激活 的 作用 下 开始 扩散 传播 (BI 2.27) m 
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O EE 沿 着 晶 界 的 距离 


图 2.27 弹性 能 随 着 最 界 内 非 本 征 位 错 核心 的 去 局 域 化 而 发 生变 化 的 示意 图 。 


这 种 现象 在 形式 上 等 价 于 非 本 征 位 错 分 解 为 极 高 数量 的 具有 无 限 小 柏 氏 矢 
量 的 位 错 。 位 错 在 而 界 上 相互 协调 过 程 中 无 法 检测 到 离散 的 分 解 位 错 。 这 种 模 
型 似乎 对 非 周 期 晶 界 是 有 利 的 ” ”。 

在 应 力 释 放 期 间 ， 与 非 本 征 位 错 相关 的 应 力 会 逐渐 减 小 ， 从 而 形成 一 个 新 
的 没有 应 力 的 长 程 平衡 蝇 界 。 因 而 ， 理 解 一 个 非 平 衡 晶 界 的 应 力 场 随 着 时 间 的 
演化 过 程 是 非常 重要 的 。 


2.4.2 应 力 场 随 着 释放 时 间 的 演化 


已 经 有 学 者 针对 倾斜 唱 界 分 析 了 应 力 场 的 这 一 变化 ， 该 倾斜 晶 界 含有 一 个 
及 型 本 征 位 错 网 络 ， 本 征 位 错 之 间 的 相互 距离 为 h， 而 且 该 网 络 中 还 蔡 加 了 间隔 
距离 为 石 =2WNh 的 刃 型 非 本 征 位 错 (LEA 2.28) 799 。 较 高 的 W 值 表明 晶 界 内 
存在 一 个 单一 的 非 本 征 位 错 。 


h 
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图 2.28 一 个 倾斜 晶 界 的 初始 结构 ， 含 有 一 个 彼此 间距 为 h 的 本 征 位 错 的 
周期 性 阵列 以 及 平均 间距 为 H 的 非 本 征 位 错 的 周期 性 阵列 。 


当 温 度 升 高 时 ， 所 有 位 错 都 会 通过 攀 移 而 运动 ， 从 而 形成 一 个 新 的 周期 性 
网 络 。 图 2. 29 给 出 了 前 应力 o, 的 变化 情况 ， 在 该 种 情况 下 ， 非 本 征 位 错 的 密度 
是 很 低 的 。 曲 线 1 至 9 对 应 于 应 力 释 放 时 间 7 (无 量 纲 时 间 ) 增加 的 情形 ， 因 而 
对 应 于 蝇 界 内 不 同 的 位 错 重 组 状态 ， 即 从 初始 的 订 乱 状态 直到 周期 性 排列 。 

已 经 通过 实验 手段 实现 了 应 力 在 唱 界 上 的 释放 时 间 的 估算 ， 在 该 晶 界 上 非 
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图 2.29 ”表明 不 同 应 力 释 放 时 间 条 件 下 的 剪 应 力 与 到 晶 界 的 
距离 x 的 函数 关系 曲线 族 〈 见 文中 ) A790 


本 征 位 错 的 衬 度 〈 强 烈 变形 场 的 证 据 ) 在 热处理 的 作用 下 消失 了 。 这 种 衬 度 的 
消失 可 能 是 位 错 核 心 拓宽 的 结果 ， 也 可 能 是 位 错 进 入 本 征 位 错 列 阵 之 后 被 分 解 
成 了 非常 小 的 位 错 。 在 两 种 情况 下 ， 相 应 的 动力 学 都 遵循 相同 类 型 的 方 
5 ror eni i EN 


KT,s 
t =A TE mpi (2. 15) 
M2D06 RT, 


式 中 ,上 是 玻 尔 兹 曼 常 数 ，R 是 理想 气体 的 摩尔 常数 ,jx 是 材料 剪 切 模 量 ; OF 
原子 体积 ; D! 是 晶 间 自 扩散 系数 ; 6 是 唱 界 宽度 (经常 取 0. 5nm); A 是 依赖 于 
应 力 释 放 过 程 的 常数 ; QO 是 晶 间 扩散 激活 能 ; 7; 是 有 效 释 放 温 度 ; s 对 应 于 强烈 
衬 度 消失 时 的 位 错 图 像 的 宽度 。 衬 度 消失 的 时 间 并 不 是 真实 的 应 力 释 放 时 间 ， 
而 是 表示 晶 界 释放 应 力 的 能 力 [sw18I 。 这 种 应 力 释 放 是 在 一 个 更 高 的 温度 下 开始 
的 ， 而 且 在 周期 性 晶 界 内 释放 速度 明显 慢 于 一 般 晶 界 ， 因 为 在 一 般 晶 界 内 扩散 
系数 更 高 。 对 各 种 晶 界 内 非 本 征 位 错 的 衬 度 消 失 时 间 的 系统 研究 已 经 使 我 们 能 
够 确定 出 唱 间 扩 散 系 数 和 激活 能 | 。 

应 力 释 放 还 取决 于 位 错 的 性 质 以 及 位 错 线 相对 于 取向 差 坐 标 轴 的 


Hox [a] "9" 99, SWI 98 ] g 


2.4.3 BAMA RMR A Sie 
晶 界 应 力 释 放 的 实验 观察 基本 上 能 够 通过 透射 电子 显 微 技 术 实 现 ， 可 以 采 
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用 不 同 的 技术 ， 这 取决 于 对 该 现象 的 描述 程度 ， 也 取决 于 是 否 涉及 相应 的 动力 
学 。 传 统 透射 电子 显 微 技 术 (TEM) 能 够 揭示 晶 界 内 位 错 之 间 的 反应 ， 也 能 够 
揭示 在 所 描述 的 给 定 应 力 释 放 阶 段 晶 界 和 基体 之 间 的 位 错 交 换 。 对 实验 观察 结 
果 所 进行 的 分 析 能 够 经 常 使 晶 界 微观 结构 演化 的 原 位 观察 得 到 完善 。 高 分 辨 率 
透射 电子 显 微 技术 (HRTEM) 使 我 们 能 够 详细 了 解 这 些 过 程 ， 但 也 只 能 用 于 具 
有 简单 旋转 轴 的 晶 界 。 此 处 所 介绍 的 经 验 可 以 适用 于 不 同 材 料 的 晶 界 ， 要 人 么 与 
双 唱 有 关 ， 要 么 与 多 品 有 关 。 

通常 而 言 ， 实 际 过 程 要 比 模型 中 所 描述 的 内 容 更 为 复杂 (2.417), A 
为 晶 界 经 常 是 非 重合 的 ， 具 有 倾斜 唱 界 和 扭转 晶 界 的 混合 特性 ， 而 且 ， 位 错 很 
少 是 彼此 平行 且 具 有 本 征 位 错 阵列 的 。 然 而 ， 一些 应 力 释 放 阶 段 与 预测 结果 保 
持 了 很 好 的 一 致 性 。 这 些 应 力 释 放 过 程 在 不 同 唱 界 之 间 会 发 生 很 大 的 变化 ， 这 
就 是 我 们 为 什么 要 选择 唱 界 来 描述 这 些 应 力 释 放 过 程 ， 所 选择 的 唱 界 范围 从 纯 
2 =3 奇异 扭转 晶 界 到 一 般 唱 界 ， 主 要 集中 于 立方 体系 中 以 <110 > 轴 为 旋转 轴 
Bg» =9 和 =11 两 个 近 重 合 品 界 。 
2.4.3.1 > =3{111} 晶 界 上 的 应 力 释 放 

已 经 采用 传统 显 微 技 术 和 原 位 观察 技术 研究 了 两 种 面 心 立方 金属 材料 的 应 
力 释 放 现 象 ， 可 知 它们 的 层 错 能 y 具有 很 大 的 不 同 ， 对 于 名 而 言 ，y=125mJ - 
pa 2L POU. EQUO] ， 对 于 铜 而 言 "c000,c00 OT ， y =45mJ " jn ee 我 们 以 前 已 经 
注意 到 ， 低 层 错 能 会 导致 不 全 位 错 的 形成 ， 并 且 使 基体 位 错 进 人 唱 界 的 过 程 更 
为 复杂 (0,2.3.2.2 47). 

几 个 基体 位 错 进 入 一 个 二 =31111} 唱 界 以 及 它们 与 预先 存在 的 品 间 位 错 
(无 论 是 否 是 本 征 位 错 ) 的 反应 导致 了 一 些 复 杂 位 错 组 态 的 形成 ， 这 些 位 错 组 态 
可 以 使 晶 界 得 到 局 部 强化 。 因 而 为 了 促进 与 这 些 位 错 组 态 相 关 的 应 力 的 释放 ， 
有 必要 在 高 温 条 件 下 进行 一 些 长 时 间 的 热处理 。 第 一 个 例子 就 是 针对 旬 中 的 挛 
品 界 的 。 图 2. 30 对 其 相互 作用 情形 给 出 了 照片 ， 并 且 给 予 了 解释 ， 然 后 在 图 
2. 31 中 解释 了 在 应 力 释 放 期 间 发 生 的 位 错 反 应 顺序 。 

线段 MN 通过 敬 移 运动 而 加 长 ， 市 点 M 由 于 到 达 薄 片 的 目 由 表面 而 发 生 分 
离 ， 于 是 MN 5B, 合并 ,形成 一 个 柏 氏 矢量 等 于 本 征 位 错 A 的 柏 氏 矢量 的 位 
错 。 稍 后 ， 一 个 基体 位 错 工 进入 唱 界 ， 并 和 本 征 位 错 A 反 应， 形成 一 个 迅速 向 
蝇 界 的 并 部 运动 的 滑 移 位 错 。 最 后 ， 经 过 各 种 不 同 的 位 错 合 并 和 抵消 反应 之 后 ， 
位 错 组 态 被 简化 为 一 个 单一 的 非 本 征 位 错 B, ， 该 位 错 与 本 征 位 错 网 络 平行 ， 这 
种 情形 在 合并 模型 ”中 进行 了 考虑 ， 目 前 该 模型 仍 是 有 效 的 。 实 际 上 ， 残 余 
非 本 征 位 错 分 解 为 一 个 固着 位 错 和 一 个 请 移 位 错 ， 而 该 滑 移 位 错 通过 滑 移 与 固 
ARRET A rr! 。 

因而 ,甚至 当 一 个 非 本 征 位 错 与 本 征 位 错 网 络 不 平行 的 时 候 ，Nazarov 模 
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图 2.30 a) 镍 中 一 个 非常 接近 二 =3{1111j| (A6=0.09°) 晶 界 的 透射 电镜 明 
场 像 ， 其 中 含有 一 个 本 征 位 错 网 络 À (MASA); b) 线段 MN 遵循 非 
本 征 位 错 B 和 本 征 位 错 A 之 间 的 反应 ” 。 


c) 
t=2h37min, 7=800°C 





d) €) 
t=2h53min, 7-860'C t=2h54min, T=860°C t=3hl4min, 7=890°C 


图 2.31 镍 中 的 一 个 近 二 =3 晶 界 内 的 两 个 交割 位 错 (一 个 是 
本 征 位 错 ， 另 一 个 是 非 本 征 位 错 ) 之 间 相 互 作 用 组 态 随 着 热处理 时 间 增 加 的 
演化 过 程 。 在 每 个 示意 图 下 面 给 出 了 原 位 退火 时 间 和 退火 温度 的 变化 。 


型 "“” 仍 是 适用 的 ， 但 这 需要 前 面 的 整个 一 系列 反应 的 参与 ， 而 这 是 无 法 用 任 
何 模型 预测 的 。 

位 错 与 李 唱 界 相互 作用 的 第 二 个 例子 是 针对 铜 给 出 的 。 在 一 个 了 =3 HAA 
形成 的 一 个 复杂 位 错 组 态 在 退火 作用 下 发 生 的 演化 如 图 2. 32 所 示 。 
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图 2.32 a) 铜 中 一 个 近 =3{111] 晶 界 的 透射 电镜 明 场 像 ， 包 含 一 个 由 非 本 征 滑 移 位 
$C, D, E, F (F 不 在 衬 度 之 内 ) 、G 和 H 构成 的 复杂 组 态 ; b) 对 图 a 中 现象 进行 解 
释 的 示意 图 ， 两 个 基体 位 错 A 和 B (具有 起 伏 衬 度 ) 已 经 被 分 解 ， 并 且 已 经 与 晶 界 

内 现存 位 错 发 生 反 应 ， 从 而 形成 了 该 种 组 态 ( 见 文中 ) OOP! 。 


从 原 位 TEM 研究 结果 中 提取 出 来 的 三 个 示意 图 概括 了 这 一 演化 过 程 ( 见 图 
2.33)。 孤 立 的 位 错 FY’ 和 D' 都 是 滑 移 位 错 ， 它 们 在 接近 0. 57; 的 温度 下 在 晶 界 内 
向 节点 了 运动 ( 见 图 2.33b) ， 通 过 伴随 大 量 位 错 反 应 的 节点 运动 ， 它 们 设法 克 
服 了 障碍 。 于 是 晶 界 状态 似乎 不 那么 紊乱 了 ( 见 图 2.33c)， 这 表明 应 力 释 放 在 
进行 中 。 对 于 所 有 位 错 反 应 的 详细 分 析 可 以 在 参考 文献 “ ”中 找到 。 

然而 ， 即 使 在 接近 0. 757; 的 温度 下 保持 很 长 一 段 时 间 后 ， =31111} A 
仍然 不 能 达到 新 的 平衡 状态 。 应 力 释 放 仍 然 是 不 完全 的 ， 并 且 不 会 导致 形成 新 
的 周期 位 错 网 络 。 这 种 位 错 重 组 的 困难 归 因 于 唱 间 扩散 系数 相对 较 低 ， 其 接近 
于 体积 扩散 系数 。 于 是 ， 可 以 通过 晶体 内 部 的 位 错 发 射 来 协调 非 本 征 位 错 ， 但 
这 一 过 程 需要 一 个 很 高 的 局 部 约束 程度 。 

在 所 有 情况 下 ， 尽 管 存在 有 利 的 位 错 传 播 几 何 因素 ， 但 挛 晶 界 仍 构成 了 变 
形 的 极为 有 效 的 障碍 ' 09 ， 它 们 被 认为 是 多 晶体 显 微 组 织 的 “硬性 成 分 ”。 

然而 ， 这 种 “ 硬 ” 特 性 似乎 却 无 法 抗拒 晶 粒 尺寸 的 剧烈 减 小 。 在 一 个 室温 
条 件 下 遭受 40% 压缩 变形 的 超 细 晶 〈 晶 粒 尺 寸 约 为 130nm) 多 唱 铜 中 ， 一 个 
=31111} 挛 晶 界 相 对 于 初始 显 微 组 织 而 言 ， 晶 间 位 错 数量 大 幅度 增加 。 然 
而 ， 与 具有 正常 晶 粒 尺寸 的 多 晶 铜 相反 ， 这 些 位 错 并 没有 表现 出 长 程 应力 场 ， 
而 是 重组 成 接近 于 周期 性 的 网 络 (E 2. 34) 交 " 1 。 它 们 的 数量 和 间距 能 够 完 
好 地 形成 一 个 5° 角 的 重合 偏差 ， 因 而 它们 具有 本 征 位 错 的 特性 。 这 种 结果 只 能 
通过 短程 扩散 来 理解 ， 但 这 在 大 唱 粒 的 铜 中 并 不 会 发 生 ， 而 且 可 能 伴随 着 一 个 
“管道 扩散 ”机 制 。 
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图 2.33 图 2.32 中 的 位 错 组 态 在 退火 条 件 下 的 演化 过 程 : a) 在 0.57r* 温 度 下 

退火 大 约 一 个 小 时 后 ， 其 他 两 个 滑 移 晶 间 位 错 FO D' 接 近 该 位 错 组 态 ; b) 这 

些 位 错 和 该 位 错 组 态 相 互 作 用 ， 由 于 节点 的 运动 而 克服 了 该 组 态 ; c) 已 经 克服 

该 组 态 之 后 ，F' 和 D' 被 合并 生成 一 个 位 错 C'， 然 后 位 错 B 和 C' 合 并 生成 一 个 
位 错 D'， 晶 界 似乎 不 如 图 a 中 那么 紊乱 了 "|。 


2.4.3.2 > =9 晶 界 中 的 应 力 释 放 

在 这 一 节 ， 我 们 将 针对 不 同 材 料 的 六 =9 唱 界 ， 从 两 种 不 同 的 尺度 介绍 一 些 
研究 结果 。 传 统 显 微分 析 技 术 和 原 位 显 微 分 析 技 术 可 以 间接 (从 衬 度 分 析 的 角 
HE) 揭示 铜 唱 界 中 发 生 的 相关 现象 。 采 用 高 分 辨 率 透 射电 子 显 微 技 术 (HRTEMO) 
从 原子 斥 度 详细 研究 了 硅 中 的 二 =9 唱 界 中 的 应 力 释 放 过 程 。 

已 经 有 学 者 针对 硅 中 的 一 个 =91122| 品 界 采用 高 分 辨 率 透射 电子 显 微 技 
À (HRTEM) 观察 到 了 遵循 Nazarov 模型 "~“” 的 应 力 释 放 演 化 模式 ( 见 图 
2.35)" l Æ 1120K 变形 1.7% 之 后 ， 晶 界 呈 现 出 了 与 图 2. 26b 类 似 的 位 错 非 
周期 性 分 布 。 正 如 开始 所 介绍 的 一 样 ”“” ,分 解 的 滑 移 位 错 向 晶 界 的 端 部 运 
动 。 在 1470K 变形 1. 5% 立即 就 可 以 激 起 非 本 征 位 错 的 重组 ， 而 这 些 非 本 征 位 错 


p71 
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图 2.34 a) 遭受 40% 压 缩 变 形 的 超 细 晶 铜 中 一 个 挛 晶 界 的 高 分 辩 率 透射 电镜 HR- 

TEM) A, 大量 位 错 (上 暗 场 衬 度 ) 呈 半 周期 性 排列 ; b), c) 转角 o MAREN 

Ex 都 是 使 用 源 于 图 a) 中 的 高 分 辩 率 透 射电 镜 图 像 的 几何 相 分 析 确 定 的 ” ”| 。 不 同 

的 轮廓 线 表 示 相 对 于 位 错 缺 陷 核 心 转角 以 0.5° 弟 减 ， 应 力 以 0.5% 弟 减 ， 变 化 范 
围 为 -2.5°( -2.5% ) ~ +2.5°(2.5% )。 


对 形成 一 个 偏离 了 =9 重合 品 界 的 周期 位 错 网 络 是 必要 的 。 这 与 动态 再 结晶 现 
象 是 相似 的 。 在 本 例 中 ， 可 以 将 经 验 结果 直接 与 模型 进行 比较 ， 这 种 情况 是 很 
少见 的 ， 因 为 所 用 模型 必须 严格 满足 纯 倾 斜 品 界 而 且 固 着 非 本 征 位 错 都 与 本 征 
位 错 平 行 的 条 件 。 

在 一 个 之 =9 的 近 重 合唱 界 中 ， 当 一 个 非 本 征 位 错 相 对 于 本 征 位 错 网 络 成 某 
一 角度 时 (WA 2. 36a) ,一 定 会 发 生 一 些 复杂 的 反应 ， 以 保证 该 模型 对 全 部 位 
错 平行 性 的 要 求 能 够 实现 。 这 些 反 应 的 详细 内 容 并 没有 在 此 处 给 出 ， 值 得 注意 
的 是 ， 它 们 是 在 相对 较 低 的 温度 下 (0.27,) 通过 一 个 不 连续 过 程 发 生 的 ， 从 而 
产生 了 一 个 准 平衡 晶 界 状态 〈 见 图 2. 36b) (P9U9s.PoU 0 。 
2.4.3.3 具有 不 同 平面 的 =11 晶 界 中 的 应 力 释放 

BAAS AE MR PAA SY =11 扭转 唱 界 对 非 本 征 位 错 的 相关 行为 进行 了 
研究 ， 这 两 种 唱 界 一 个 是 具有 对 称 1311} 平面 的 奇异 唱 界 ， 男 一 个 是 近 = 
111332] 一般 品 界 〈 该 唱 界 具有 不 对 称 的 平面 ) 。 

1. HY 2111311]. 品 界 中 的 应 力 释放 


Sees 晶 界 与 晶体 塑性 zzz. 





| 120K-1.796 1 470K-1.5% 





图 2.35 ENARE =9 B SEN ZIEIB)E 2 EXER (HRTEM) W 

察 : a) 在 1120K 压缩 之 后 ， 具 有 不 同 的 DSC 点 阵 柏 氏 矢 量 的 非 本 征 位 错 的 不 均匀 

分 布 表 朋 该 应 力 释 放 是 不 完全 的 ; b) 在 1470K 压缩 后 ， 应 力 释放 是 完全 的 ， 已 经 
成 为 本 征 位 错 的 刃 型 位 错 具有 周期 性 组 态 (新 的 平衡 晶 界 接近 于 =9) 7" m, 


图 2. 37 给 出 了 采用 原 位 电子 显 微 技 术 在 之 =111311} 唱 界 中 观察 到 的 位 错 
反应 情况 ， 同 时 也 给 出 了 解释 这 些 位 错 反应 情况 的 示意 图 。 一 个 基体 位 错 与 品 
界 相交 时 所 得 组 态 的 演化 可 以 通过 将 非 本 征 位 错 D 分 解 成 两 个 位 错 D 和 D" 来 
加 以 解释 ， 两 个 位 错 都 与 本 征 位 错 发 生 反 应 。 在 250" 退 火 40min 所 获得 的 相互 
作用 的 位 错 〈 如 NM') 在 照片 b 中 是 可 见 的 。 后 续 的 退火 会 导致 一 个 蜂 久 状 网 
络 的 形成 (如 图 ce 和 相应 的 示意 图 所 示 )。 将 唱 者 在 0.47: 温 度 下 保持 Lh, ES 
呈现 出 一 个 准 周期 位 错 网 络 ， 这 表明 晶 界 几乎 处 于 一 种 平衡 状态 ”” | RE 
需要 热 激 活 ， 但 是 奇异 之 =111311} 唱 界 的 应 力 释放 要 比 =31111| HER 
界 容 易 得 多 。 

2. 3-111332]. 一 般 唱 界 中 的 应 力 释 放 

具有 一 个 随机 平面 的 非 对 称 品 界 不 含有 任何 本 征 位 错 ， 但 它 会 展现 出 两 个 
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图 2.36 a) 铜 中 近 =9 晶 界 上 一 个 非 本 征 位 错 孔 穿 过 一 个 本 征 位 错 网 络 A 的 
透射 电镜 (TEM) 明 场 像 ; b) 表明 非 本 征 位 错 与 本 征 位 错 反 应 的 暗 场 像 ; c) 在 
0.2T 温度 下 保持 两 天 后 ， 位 错 了 的 衬 度 已 经 消失 ， 在 晶 界 处 重新 建立 了 一 个 伪 


周期 位 错 网 络 "…”。 


非 本 征 位 错 族 ， 其 在 一 个 相对 较 低 的 温度 (0.27,) 下 退火 较 短 的 时 间 ， 位 铺 衬 
度 会 增加 ， 然 后 随 之 消失 ( 见 图 2. 38 ) 。 根 据 更 多 的 定量 分 析 可 知 ， 应 力 释放 时 
间 会 随 着 位 错 线 的 取向 而 变化 〈( 见 2.4.2 节 )。 

采用 透射 电子 显 微 技 术 所 进行 的 研究 揭示 了 唱 界 平面 对 应 力 释 放 过 程 以 及 
晶 间 应 力 释 放 动 力学 的 根本 意义 。 唱 界 平面 影响 着 唱 界 结构 ， 对 于 = 
1113111 的 情况 而 言 ， 唱 界 具有 周期 性 结构 ， 对 于 2111332] 的 情况 而 言 ， 
晶 界 具有 非 周 期 性 结构 。 周 期 性 就 是 控制 应 力 释 放 过 程 的 准则 ， 一 方面 它 意 
味 着 位 错 分 解 产 物 是 不 连续 的 ， 男 一 方面 它 意味 着 位 错 核心 的 连续 拓宽 。 相 
KOA WN CERAM A H, 在 连续 情况 下 其 更 为 迅速 。 这 一 结果 与 式 
(2.15) 中 常数 A 具有 不 同 值 的 情况 相 一 致 ， 其 是 那些 以 唱 界 的 扩散 性 为 基础 
的 情况 86) , 
2.4.3.4 一 般 晶 界 中 的 应 力 释 放 

采用 透射 电子 显 微 技术 对 变形 进行 原 位 研究 能 够 追踪 铜 中 几 个 位 错 在 一 般 
品 界 上 塞 积 的 情况 〈( 见 图 2.39a) 。 该 唱 界 从 一 定 意义 上 而 言 确实 是 一 般 唱 界 ， 
它 没 有 任何 简单 重合 ， 而 且 拥 有 一 个 随机 平面 。 任 何 位 错 的 进入 都 没有 使 晶 界 
的 图 像 发 生 改 变 〈( 见 图 2. 39b 、e) ， 与 位 错 应 力 场 相关 联 的 衬 度 似乎 是 自发 分 散 
在 整个 晶 界 上 的 。 这 种 瞬间 反应 不 可 能 与 扩散 机 制 有 关 ， 但 可 以 将 应 力 释 放 解 
释 为 弹性 变形 波 的 传播 ”|。 





Sans 曲 界 与 品 体 塑 性 。 





L00 nm 





e) 


图 2.37 a) 表明 镍 中 一 个 长 非 本 征 位 错 穿 过 二 =11{311 晶 界 中 的 一 个 本 征 位 错 
网 络 的 透射 电镜 照片 ; b) 位 错 组 态 在 250° 热 处 理 40min 条 件 下 发 生变 化 的 透射 电 
镜 暗 场 像 ; c) 位 错 组 态 发 生 后 续 变化 后 形成 蜂窝 网 络 结构 ; d) 对 位 错 组 态 变化 的 
解释 说 明 图 ; e) 将 晶 界 在 0.4 关 温度 下 保持 1h 后 ， 获 得 一 个 准 周 期 位 错 网 络 ， 


表明 处 于 一 个 应 力 释 放 的 高 级 状态 。 





| T 


图 2.38 a) 镍 中 一 个 =11{332}] 晶 界 内 存在 的 两 个 非 本 征 位 错 族 
(es 和 es); b) Æ 0. 27 iE Ffrin 15min 后 ， es 位 错 不 再 可 见 ， 


es 位 错 的 衬 度 增强 了 ， 这 提供 了 应 力 释 放 不 完全 的 证 据 %"”1。 
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图 2.39 a) 多 晶 铜 中 的 一 般 晶 界 上 的 位 错 塞 积 ; b) 一 个 前 导 位 错 在 室温 (0.2T,) 
条 件 下 进入 晶 界 ; c) 使 用 透射 电镜 (TEM) 原 位 观察 到 的 位 错 社 度 瞬间 消失 "| 。 


2.4.4 结论 


实验 观察 结果 清楚 地 表明 ， 应 力 释 放 过 程 在 呈现 周期 结构 的 晶 界 内 是 不 连 
续 的 ， 其 过 程 包括 基体 位 错 在 唱 界 内 的 分 解 、 与 唱 界 内 本 征 位 错 或 已 经 存在 的 
非 本 征 位 错 发 生 反应 以 及 重新 组 合成 一 个 新 的 本 征 位 错 网 络 (该 本 征 位 错 网 络 
很 可 能 是 更 高 级 的 ， 这 取决 于 品 界 周期 性 程度 和 热 激 活 程 度 ) 。 与 之 相反 ， 对 于 
不 呈现 周期 性 的 晶 界 ， 应 力 释 放 过 程 是 连续 的 ， 表 现 为 在 相对 较 低 的 温度 下 和 
相对 较 短 的 时 间 内 位 错 衬 度 的 拓宽 ， 甚 至 瞬间 发 生 应 力 释 放 。 这 些 实 验 观 察 结 
果 与 所 提出 的 两 类 模型 是 一 致 的 ( 见 2.4.1 节 )， 即 合并 模型 “1 和 去 局 域 化 
lon 

如 果 我 们 考虑 了 位 错 在 品 界 平面 内 运动 过 程 中 的 唱 界 能 波动 ， 则 很 容易 解 
释 周 期 性 晶 界 和 非 周期 性 晶 界 之 间 的 这 些 行为 差异 。 图 2. 40 说 明了 我 们 的 结 
论 ， 即 晶 界 的 核心 控制 了 应 力 释 放 过 程 。 

就 应 力 释 放 动 力学 而 言 ， 非 周期 性 品 界 中 的 应 力 释 放 速 度 明 显要 快 得 多 ， 
而 面 心 立方 结构 材料 的 之 =31111} 共 格 挛 品 界 的 应 力 释 放 速 度 似乎 尤为 缓慢 。 
然而 ， 当 唱 粒 尺寸 接近 纳米 尺度 时 ， 具 有 正常 晶 粒 尺寸 的 材料 中 真实 存在 的 行 
为 方式 似乎 要 折 中 考虑 。 例 如 ， 在 小 晶 粒 尺寸 的 铜 多 晶体 中 ， 一 个 工 =31111 
唱 界 中 通过 变形 诱发 的 位 错 似乎 在 室温 下 能 够 快速 重新 组 合 。 

基于 这 些 应 力 释 放 过 程 及 其 动力 学 的 差异 ， 下 面 将 详细 介绍 影响 材料 变形 
的 两 类 应 力 释 放行 为 。 

总 而 言 之 , 已 经 有 学 者 将 应 力 释 放 模 型 与 采用 透射 电子 显 微 技 术 (TEM) 
实际 观察 到 的 现象 进行 了 比较 ， 其 中 结合 了 各 种 实验 技术 及 观察 尺度 ， 涉 及 传 
统 透射 电子 显 微 技术 、 弱 东 和 透射 电子 显 微 技 术 、 原 位 透射 电子 显 微 技 术 和 高 分 
状 率 透射 电子 显 微 技 术 。 以 界面 能 为 基础 的 唱 界 (奇异 晶 界 、 邻 位 晶 界 和 一 般 
mA) 之 间 的 差异 已 经 表明 其 不 能 充分 区 别 相应 的 运行 机 制 ， 似 乎 只 有 唱 界 的 
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柏 氏 矢量 强度 
周期 晶 界 非 (或 准 ) 周 期 晶 界 
平移 对 称 
沿 着 唱 界 的 距离 沿 着 唱 界 的 距离 


图 2.40 解释 周期 性 晶 界 和 非 周 期 性 晶 界 之 间 行 为 差异 的 示意 图 ， 
参考 了 两 个 应 力 释放 模型 ， 即 合并 模型 和 去 局 域 化 模型 。 


周期 性 程度 能 够 在 位 错 与 唱 界 之 间 的 反应 以 及 品 间 应 力 释 放 过 程 和 品 间 应 力 释 
放 动 力学 中 产生 影 啊 。 


2.5 材料 的 基本 界面 机 制 与 力学 行为 之 间 的 关系 


根据 前 面 结 论 ， 我 们 试图 在 一 定 程度 上 理解 唱 界 的 基本 变形 机 制 ， 以 便 能 
够 进一步 获取 整个 材料 变形 的 知识 。 

根据 基体 位 错 进 入 唱 界 的 过 程 以 及 其 所 引起 的 品 间 应 力 的 释放 过 程 ， 可 以 
将 唱 界 分 为 两 类 ， 即 根据 它们 对 变形 的 啊 应 分 为 “ 便 ” 唱 界 和 “ 软 ” 品 界 。 对 
于 面 心 立 方 (FCC) 结构 材料 (金属 和 半导体 ) 二 =31111} 挛 唱 界 来 说 ， 位 错 
的 进入 与 协调 都 很 困难 ， 需 要 很 高 的 温度 和 很 长 的 退火 时 间 ， 因 而 属于 “和 硬 ” 
FA HIER), JR TIR “HE” 唱 界 的 还 有 过 =111311} 奇异 晶 界 以 及 半导体 的 
之 =91221} 品 界 。 另 一 种 所 谓 的 “ 软 ” 唱 界 就 是 晶体 位 错 的 有 效 吸收 源 ， 与 
“ 硬 ” 唱 界 相 比 ， 唱 体位 错 在 该 品 界 上 更 容易 被 容纳 。 这 种 二 元 分 类 法 对 于 正常 
ALT ET RER CET, A pere Hn] DARE A = FR AU aA (A 
如 硬 唱 界 、 软 品 界 和 混合 唱 界 ) ， 已 经 在 不 同 条 件 下 的 显 微 组 织 变化 模拟 中 进行 
了 尝试 ” 。 然 而 ， 在 第 一 Aa er [X 4r FA aa DEEZER T s Xin 
界 行为 的 双重 性 已 经 基于 它们 的 扩散 性 能 给 予 了 考虑 ， 有 序 品 界 很 少 具 有 高 的 
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扩散 系数 ， 因 而 不 能 快速 释放 应 力 ， 所 以 是 “更 硬 的 ” 晶 界 ”“” [ 见 式 
(2.15) ] 。 上 面 所 介绍 的 研究 结果 ( 见 2.3 节 和 2.4 节 ) 能 够 真正 地 区 分 硬 唱 界 
和 软 蝇 界 之 间 的 差异 。 


晶 界 之 间 的 差异 已 经 在 Hall-Petch 定律 (oy =o, * kd ^) 的 实验 研究 中 使 
HT ( 见 第 3 章 ) 。 对 于 一 个 给 定 的 晶 粒 尺寸 ， 参 数 co 和 上 不 仅 取 决 于 材料 的 深 
质 浓度 ( 见 第 3 BEAT), MARR MMS KA RS OM RSS) 。 根 
据 重合 晶 界 与 一 般 晶 界 的 比例 , 考虑 了 两 组 铝 多 晶体 ， 一 组 是 每 种 晶 界 类 型 各 
450%, BAA GA, AAAI “RR” BAKA 74%, BANS 
2H. Al2.41 给 出 了 两 组 材料 (G 组 和 S 组 ) 的 co 和 天 随 着 温度 的 变化 。 尤 其 值 


ay G* 10 -3 





k,/MN-m-* 





温度 /K 
b) 


图 2.41 两 组 铝 合 金 多 晶体 中 (CAMSA) (重合 唱 界 分 别 占 50% 和 74%) 的 
Hall-Petch 定律 参数 (o,(a) Alk(b)) 随 着 温度 的 变化 LIYYR sa] 。 
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得 注意 的 是 ， 当 多 晶体 内 含有 更 多 的 重合 晶 界 时 ， 室 温 下 的 参数 上 值 明显 更 高 。 
虽然 在 该 研究 中 所 采用 的 专业 概念 还 存 有 争议 〈 见 第 1 章 ) ,但 无 可 争议 的 是 材 
料 的 响应 明显 取决 于 其 品 界 网 络 的 结构 。 

最 近 ， 已 经 有 学 者 对 面 心 立 方 结 构 多 晶体 遭受 低温 塑性 变形 的 行为 进行 了 
模拟 ， 模 拟 过 程 中 考虑 了 它们 晶 界 行为 的 差异 ， 即 在 位 错 滑 移 传播 过 程 中 的 一 
些 “ 理 想 障碍 ” 唱 界 与 “可 穿 透 ” 唱 界 是 对 立 的 “”” 。 根 据 这 两 种 类 型 晶 界 
的 相关 百分比 ， 它 们 在 拉 伸 试验 期 间 的 力学 响应 是 不 同 的 。 尤 其 重要 的 是 ， 
Hall-Petch 系数 (此 处 用 Km 表示 ) 会 表现 出 完全 不 同 的 值 ( 见 图 2. 4 和 2)。 然 而 ， 
在 该 研究 中 ， 无 法 对 每 种 类 型 的 唱 界 所 涉及 的 相关 过 程 给 出 精确 的 摘 述 。 

更 为 普遍 的 是 ， 如 果 我 们 排除 纳米 结构 材料 ， 则 理解 晶 界 中 行为 差异 所 市 
来 的 明显 问题 是 : 我 们 怎样 使 用 这 些 知识 来 更 好 地 理解 甚至 更 好 地 控制 一 个 多 
晶体 的 性 能 呢 ? 即 使 整体 从 来 不 是 它 的 部 分 之 和 ， 我 们 仍 希 望 能 够 整合 个 体 行 
为 的 数据 以 便 能 够 得 出 一 个 总 体 结论 。 这 就 是 在 1984 年 的 《 唱 界 设计 》 中 所 提 
出 的 一 个 概念 目标 “ ” ， 该 书 是 在 《界面 工程 》 的 基础 上 推广 得 到 的 。 
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图 2.42 系数 Km 的 计算 值 ， 其 作为 不 同 晶 界 类 型 材料 变形 的 函数 (理想 障 
碍 品 界 用 普通 直线 表示 ， 可 穿 透 品 界 用 虚线 表示 ) 。 数 据点 对 应 于 不 同 的 研究 
者 针对 金属 铝 (纯度 为 99. 99% ) 在 77K 拉 伸 时 获得 的 实验 结果 。 系 数 久 和 
变形 已 经 通过 一 个 取向 因子 M=1.5 进行 了 归 一 化 处 理 忆 2 ”1 。 


虽然 这 种 方法 的 根本 目的 是 要 详细 描述 一 个 多 晶体 内 的 晶 界 网 络 ， 以 便 理 
解 其 相关 行为 ， 但 这 种 方法 仍 处 于 初期 阶段 。 为 了 在 这 个 方向 上 取得 更 大 的 进 
展 ， 许 多 问题 仍 待 解决 ， 这 里 只 是 将 这 些 问题 提出 来 ， 而 且 并 不 局 限于 下 面 这 
些 问 题 (为 了 获得 更 多 信息 ， 参 见 $533). 

(1) 唱 界 网 络 中 的 被 约束 唱 界 的 行为 是 什么 ? 直到 目前 为 止 ， 我 们 已 经 考 
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虑 了 两 种 极端 情况 下 的 自由 唱 界 〈 理 论 上 的 无 限 晶 界 或 一 个 双 唱 中 的 唱 界 ) 。 这 
一 问题 到 目前 为 止 还 没有 答案 ， 但 它 与 下 面 的 问题 是 密切 相关 的 。 

(2) 晶 界 的 一 个 三 叉 点 (或 者 甚至 是 一 个 四 叉 点 ) 如 何 描述 呢 ? 其 行为 又 
如 何 分 析 呢 ? 解决 这 一 问题 的 一 些 方法 已 经 在 参考 文献 [PRI 06] 的 一 章 中 进 
行 了 描述 。 

(3) 从 整体 (总 体 晶 界 织 构 ) 或 空间 〈 局 部 唱 界 织 构 ) 角度 来 说 ， 材 料 中 
晶 界 分 布 及 三 叉 晶 界 特性 是 什么 呢 ? 随 着 扫描 电子 显 微 技术 的 EBSD 技术 和 OIM 
技术 的 发 展 ， 这 当然 是 最 近 几 年 来 人 们 最 为 关注 的 问题 。 然 而 ， 仍 有 几 个 问题 
需要 澄清 ， 主 要 是 关于 唱 界 的 分 类 和 唱 界 分 布 的 概念 。 大 量 的 介 观 斥 度 的 研究 
只 考虑 了 取向 差 和 /或 重合 指数 ， 却 忽视 了 晶 界 平面 ， 而 我 们 仍 正确 地 坚持 如 果 
没有 任何 平面 ， 就 将 不 会 有 界面 ,平面 控制 界面 的 性 能 。 最 近 借 助 于 扫描 电子 
显微镜 ， KABA ES ANA, 我们 已 经 能 够 确定 晶 界 平面 的 分 布 。 然 而 
对 于 取向 差分 布 和 晶 界 平面 分 布 之 间 关 系 的 描述 ， 仍 需要 一 些 改进 。 

此 外 ， 对 于 具有 相似 特性 的 唱 界 (总体 织 构 ) (甚至 包括 晶 界 平面 ) 的 百 分 
比 的 估算 不 足以 解释 一 个 材料 对 所 有 激励 的 啊 应 。 就 塑性 而 言 ， 我 们 已 经 注意 
到 能 够 区 分 软 唱 界 和 人 硬 晶 界 。 众 所 周知 ， 对 于 一 个 给 定 百 分 比 的 硬 唱 界 来 说 ， 
无 论 唱 界 是 随机 分 布 还 是 在 多 晶体 的 一 个 有 限 区 域 上 的 集中 分 布 ， 都 不 会 导致 
与 变形 后 的 材料 具有 相同 的 啊 应 。 晶 界 的 空间 分 布 (或 局 部 唱 界 织 构 ) 似乎 在 
改进 整体 多 晶 材料 的 性 能 方面 更 为 合适 。 然 而 ， 即 使 目前 能 够 详细 描述 实验 室 
制备 的 多 晶体 (该 多 晶体 只 包含 有 限 数量 的 晶 界 ) PHAM (iE 
面 ) ,但 还 无 法 在 工程 上 使 用 的 材料 中 实现 。 可 以 考虑 的 一 种 方法 是 渗透 法 ， 如 
给 定 类 型 蝇 界 的 临界 百分比 可 能 会 导致 产生 “连续 裂纹 路 径 " 。 也 许 那 是 一 条 通 
问 界 面 工程 的 探索 之 路 。 
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3.1 前 言 


唱 界 在 多 晶体 的 弹性 变形 和 弹 塑 性 变形 中 扮演 着 最 基本 的 角色 。 人 们 习惯 上 
将 蝇 界 的 影响 划分 为 不 同 的 尺度 。 在 微观 尺度 上 ， 主 要 关注 晶体 点 阵 位 错 与 构成 
晶 界 微观 结构 的 具体 缺陷 之 间 的 相互 作用 。 因 而 在 该 尺度 上 ， 无 法 看 到 唱 粒 之 间 
大 范围 相互 作用 的 整体 画面 。 在 宏观 尺度 上 ， 主 要 关注 导致 多 品 聚 集体 中 晶 粒 之 
间 弹 性 变形 和 塑性 变形 不 协调 的 品 界 影响 。 因 而 在 该 太 度 上 ， 只 考虑 了 唱 粒 之 间 
的 平均 效应 ， 而 忽视 了 品 界 上 发 生 的 能 够 反映 出 其 基本 特征 的 具体 现象 。 

品 界 是 唱 粒 不 均匀 变形 的 根源 。 这 种 不 均匀 变形 通过 遵循 不 同 滑 移 系 的 变 
形 区 域 而 表现 出 来 。 这 种 变形 的 不 均匀 性 可 以 通过 沉积 在 材料 表面 上 的 标记 
(如 滑 移 线 或 斑纹 图 样 ) 而 得 以 揭示 。 塑 性 变形 的 不 协调 性 会 诱发 内 应 力 ， 这 些 
内 应 力 会 随 着 唱 粒 内 部 不 同 的 点 而 变化 ， 也 可 能 通过 弹 塑 性 变形 而 得 以 释放 。 
局 部 内 应 力 和 局 部 应 变 是 密切 相关 的 。 它 们 在 材料 对 任何 激励 的 响应 以 及 自身 


损伤 中 扮演 着 重要 的 角色 。 

虽然 巨大 的 技术 进步 使 局 部 应 变 响 应 能 够 得 到 很 好 的 表征 ， 但 微米 尺度 上 
的 内 应 力 仍 是 无 法 测量 的 。 

这 就 是 在 晶体 塑性 研究 中 要 使 用 有 限 元 法 来 计算 内 应 力 ， 并 确定 它们 在 晶 
粒 内 的 空间 位 置 的 原因 。 


多 唱 模 型 使 材料 的 局 部 响应 能 够 在 一 个 中 间 的 “ 介 观 ”尺度 上 被 加 以 研究 ， 
这 种 介 观 尺度 的 范围 是 0. 1 ~10pm。 

然而 ， 计 算 结果 取决 于 三 个 方面 ， 即 代表 材料 特征 的 多 品 聚 集体 、 对 于 该 
有 限 尺 寸 多 蝇 聚 集体 的 限定 条 件 以 及 所 采用 的 本 构 律 。 


本 章 由 Colette REY, Dinis SOLAS and Olivier FANDEUR 著 . 
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在 本 章 中 ， 将 只 讨论 纯 金 属 材料 和 均 质 合金 〈 即 化 学 元 素 的 浓度 没有 差 
异 ) ， 并 假定 它们 不 含 任 何 杂 质 和 析出 相 。 同 时 也 假定 唱 界 在 室温 和 低温 条 件 下 
保持 很 好 的 结合 性 ， 而 且 不 含有 任何 偏 析 成 分 。 

本 章 的 基本 内 容 如 下 : 变形 不 协调 性 的 定义 ; 简要 介绍 单 晶 晶体 塑性 、 内 
应 力 的 概念 及 其 释放 模式 ; 多 晶 模 拟 ; se AR TX Hall-Petch 效应 及 相关 模拟 
(几何 必须 位 错 ) 的 影响 ; 在 结晶 中 的 亚 唱 界 及 晶 界 的 形成 机 制 。 


3.2 品 界 塑性 变形 的 协调 性 和 不 协调 性 


3.2.1 概述 


不 协调 性 的 概念 是 由 Nye MES], Eshelby|^"57 | Kréner'*®°*8! Hauser 和 
Chalmers ”以 及 Ashby! ^" "i Ze 20 世纪 50 年 代 提 出 的 。 图 3. 1 展示 了 一 个 多 晶 
聚集 体 的 塑性 变形 。 为 了 使 这 种 变形 形象 化 ， 假 定 多 晶 聚 集体 的 晶 粒 之 间 是 没有 
粘 春 的 ， 唱 粒 的 变形 方式 就 如 同 具 有 完好 滑 移 系 的 单 晶 一 样 ( 见 图 3. 1b) 。 

人 





c) 


b) 
基于 Schmid 定 律 的 滑 移 af A. ii fs 
(产生 重合 和 间距 ) RS 


图 3.1 Ashby 5"?! 对 多 晶 塑 性 变形 的 描述 。 
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于 是 在 材料 变形 过 程 中 ， 唱 粒 之 间 就 出 现 了 间距 和 重 夺 现象 。 如 果 在 临近 

唱 界 的 区 域 发 生 额 外 的 弹 塑性 变形 ， 晶 粒 之 间 的 粘着 就 会 恢复 。 因 此 ， 品 粒 变 
形 是 不 均匀 的 ， 如 图 3. 2 和 图 3.3 Ara. 


p 





图 3.2 $XIf-Ti SHES [op hr fiis Us JH SE TIEN 15 5] 1E, 正方 形 网 格 的 边 长 为 5pm。 
a) E=5%; b) E=27% (Lineau fil Rey." ?! ), 





a) 


图 3.3 在 铜 多 晶体 中 晶 界 附近 处 的 塑性 变形 不 均匀 性 和 二 次 滑 移 线 的 例子 。 
a) 经 历 拉 伟 变 形 的 双 晶 ; b) 经 历 拉 伸 变形 的 多 晶 ; c) £5 10090 BMH 
的 多 晶 , 这 些 网 格 是 在 经 历 0% 变 形 时 设置 的 。 


为 了 理解 变形 不 协调 性 的 概念 ， 让 我 们 考虑 一 种 由 两 个 没有 取向 的 晶 粒 A 
和 B 组 成 的 无 限 大 材料 ， 两 个 晶 粒 由 一 个 品 界 隔 开 〈 见 图 3.4)。 设 (X, 
X,, X) 为 与 元 限 介 质 相关 联 的 宏观 参考 坐标 系 ，(xi, x3, x3) 和 (xi, x2, 
x3) 为 与 两 个 晶 粒 的 晶体 点 阵 相 关联 的 两 个 参考 坐标 系 。 

为 了 简化 起 见 ， 我 们 假设 晶 界 对 应 于 (X, 0, X,) 平面 。 

Aa (A, B) 可 以 用 晶 界 平面 法 线 相 对 于 宏观 坐标 系 的 方向 以 及 由 唱 界 隔 
开 的 两 个 唱 粒 之 间 的 取向 差 来 进行 表征 。 这 个 取向 差 用 9 = IA0 ERE, HPI 
是 两 个 晶 粒 的 公共 旋转 轴 ，Ab8 是 取向 差 ， 也 就 是 为 了 获得 晶 粒 B 而 需要 唱 粒 A 
旋转 的 角度 。 

因此 ， 我 们 需要 三 个 角度 确定 其 中 一 个 晶 粒 的 取向 ,需要 三 个 参数 来 定义 
AAA A [nae B 的 旋转 ， 需 要 两 个 参数 来 定义 晶 界 平面 相对 于 宏观 (或 微观 ) 


umm ADN SPP ais. 





坐标 轴 的 方向 。 因 而 总 共有 八 个 参数 (AU 131.1.1.17). 





X 


a) b) c) 


图 3.4 一 个 双 晶 中 二 次 滑 移 系 形成 机 制 示意 图 。 
a) WH; b) 变形 场 使 两 个 晶 粒 分 开 ; c) 附加 的 二 次 变形 场 保 证 了 晶 界 的 粘着 。 
Be M(X,, X,, X,) FIN (X, + dX,, X, + dX,, X, *dX,) 是 两 个 相 邻 的 点 。 
在 一 个 外 加 应 变 场 的 作用 下 ， 两 个 点 分 别 运动 到 AM 和 N' WRA M LN 属于 同 
一 个 唱 粒 ， 则 相对 位 移 du =u(N) -u(M) 就 是 一 个 连续 可 微 函 数 。dz 在 一 阶 
条 件 下 的 极限 值 可 以 用 下 式 给 出 : 


du( N) "AL dX, (3.1) 
我 们 假定 
S= 二 [Ya+(ya)7 
| (3.2) 
RHP, £ 和 分别 是 点 NA EM 的 变形 张 量 和 旋转 张 量 。 则 有 
du( N) =e(N)dX *o(N)dX (3.3) 


(BB EKB ARS B 2 2 9 给 出 。 
如 果 点 M AN ASB A 和 唱 粒 B， 而 且 如 果 两 个 晶 粒 通过 B^4 和 S" E 
生变 形 ， 则 有 
B^ x B (3.4) 
于 是 位 移 du =u(N) -u(M) 不 再 是 一 个 连续 可 微 函数 ， 结 果 有 
Rot B40 (3.5) 
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方程 (3.5) 给 出 了 九 个 条 件 ， 它 们 可 以 通过 零散 度 条 件 相 关联 ， 结 果 总 共 
可 以 提供 六 个 独立 的 方程 。 因 为 变形 张 量 是 对 称 的 ， 旋 转 张 量 是 反对 称 的 ， 因 
此 可 以 将 方程 (3.5) 的 条 件 表示 为 8 的 函数 。 则 可 以 得 到 
Ince #0 (3.6) 
BF Inc 在 附录 中 进行 了 定义 。 它 给 出 了 三 个 独立 的 条 件 。 
如 果 唱 粒 是 自由 的 ， 它 们 不 再 一 个 挨 着 一 个 进行 排列 〈 见 图 3.4b)。 为 了 确 
保 晶 粒 之 间 的 粘着 ， 即 保证 在 唱 界 相交 处 位 移 的 连续 性 ， 而 且 在 一 个 纯 弹 性 协 
调 变形 的 假设 条 件 下 ， 必 须 基 于 参考 点 将 弹性 变形 场 as* 和 晶 格 旋转 场 w "分别 
相 加 ， 以 使 du(N) 是 连续 可 微 的 。 于 是 有 


Rot(B +f" ) =0 (3. 7a) 
或 者 
Inc(e+e°" ) =0 (3. 7b) 
Nye 和 Koner 定义 了 位 错 密 度 张 量 ， 即 
a = Rot B = — Rot ^ (3.8) 
并 且 定 义 了 不 协调 性 张 量 %， 即 
n = Ince = - Ince*’ (3.9) 


KE eU 对 应 于 需要 添加 到 任 一 点 上 的 变形 场 ， 以 确保 变形 是 协调 的 。 
如 果 所 施加 的 载荷 诱发 了 一 个 塑性 变形 ， 则 每 个 晶 粒 都 会 经 历 一 个 位 移 梯 
度 ， 在 无 限 小 变形 的 条 件 下 ， 该 位 移 梯度 被 表示 为 


B= +B’ Rn Bug" (3.10) 
在 该 种 情况 下 〈 弹 塑性 变形 不 协调 ) Ko 可 以 写作 
a = Rot B = - Rot(B** «f ) (3. 11) 


变形 场 会 适应 初始 变形 不 协调 性 。 内 应 力 场 与 弹性 部 分 a" 相关 。 
值得 注意 的 是 ， 如 果 S 是 法 线 为 n 的 表面 单元 ， 其 受到 封闭 轮廓 5C 的 限 


Ml, ob 是 穿 过 表面 65 的 位 错 的 柏 氏 矢量 (在 8C 上 测 得 )， 则 位 错 密度 张 量 a 
可 以 用 下 式 加 以 定义 ， 即 
o;;n,8S = òb, (3.12) 


3.2.2 双 晶 中 变形 不 协调 性 的 计算 
由 于 已 经 使 用 的 具有 平面 晶 界 的 双 晶 在 几何 上 进行 了 简化 ， 因 而 可 以 更 好 
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HE RE ASIE DNA AL al] L'AIR 72.800 67, 2。 让 我 们 以 一 个 无 限 大 双 晶 为 例 ， 该 
双 唱 由 两 个 晶 粒 A 和 B 形成 ， 由 法 线 为 乞 的 平面 界面 隔 开 。 我 们 再 假设 作用 在 
每 个 晶 粒 上 的 位 移 梯度 分 别 是 8* 和 pB”。 如 果 B* 和 BB" 在 晶 粒 范围 内 是 均匀 的 ， 则 
在 双 品 内 任何 一 点 的 位 移 梯度 可 以 写成 如 下 形式 ， 即 


B =B" + ABH(V) (3.13) 
而 且 
AB =f" -B" (3.14) 
RH, V 是 体积 ; $ 是 包围 体积 了 的 面积 ; A(V) 是 Heaviside 函数 ， 其 定义 
如 下 : üEre(A), WAV) =0; 如 果 re(B), 则 H(V) =1 
根据 以 上 在 这 些 条 件 ， 则 有 a = AB5,(S), 其 中 5,(S) =8H(V)/8X, = 
n,8(S) Æ Dirac 表面 分 布 ，$ 是 法 线 为 轿 的 界面 表面 。 如 果 AB =p" - B^ 0, 
则 变形 就 是 不 协调 的 。 
位 错 密度 张 量 为 
Qi =e, A3, n; 6S (3. 15) 
在 双 晶 的 特定 情况 下 ， 其 可 以 简化 为 aj, 项 和 as, 项。 通过 将 AB° 加 到 AB E, A 
以 保证 8 的 协调 性 ， 结 果 有 


o; = AB; + AB;; =0 (3. 16a) 
az; = AB;; + AB; =0 (3. 16b) 
根据 Nye MES, HE 
a, = byt, 


af, b> RRB SAME; 上 是 位 错 线 上 与 矢量 下 相关 的 单位 矢量 的 /分 
S. AB" 因此 等 价 于 晶 界 平面 内 的 螺 型 位 错 和 刃 型 位 错 的 连续 分 布 。 

晶 粒 A 和 晶 粒 B 中 的 AB 分 布 以 及 与 AeC 相关 的 内 应 力 的 分 布 只 能 基于 弹 
性 各 问 同 性 而 进行 简单 计算 ， 而 Koner 提出 了 一 种 解析 计算 方法 。Rey 和 
Zaoui Y EY 8 引证 明 在 一 个 双 唱 中 ， 内 应 力 张 量 中 的 三 个 分 量 是 不 连续 的 ， 它 
们 在 双 晶 中 平均 值 为 零 。 这 些 计算 方法 在 这 里 不 进行 详细 介绍 ， 因 为 与 多 晶 方 
法 相关 的 有 限 元 法 (FEM) 能 够 更 容易 给 出 含有 大 量 晶 粒 的 多 晶 聚 集体 的 计算 
结果 。 


3.3 Sinan ALP AY PY Ly 


就 像 上 面 所 描述 的 一 样 ， 应 用 于 单 晶 行 为 的 塑性 概念 就 是 多 晶 研 究 方 法 的 
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基础 ， 因 而 多 晶 的 晶 粒 就 可 以 等 同 于 单 晶 。 


3.3.1 晶体 塑性 的 概念 以 及 在 多 晶 模 型 中 使 用 的 单 晶 行 为 


晶 界 无 论 对 局 部 行为 〈 介 观 行为 ) 还 是 对 总 体 行为 (宏观 行为 ) 的 影响 都 
是 依赖 于 晶体 塑性 机 制 的 。 在 微米 尺度 上 ， 所 发 生 的 变形 机 制 并 不 依赖 于 离散 
位 错 理论 ， 而 是 依赖 于 连续 位 错 理论 。 内 变量 为 请 移 系 上 的 位 错 密度 或 变形 程 
度 。 对 于 有 限 变 形 条 件 下 的 单 晶 数值 模拟 的 开创 性 工作 是 由 Asaro 477-4) | 
Piece 等 人 [ma 82, PEI 83] 和 Becker 等 人 [BEc9%] 进行 的 。 
3.3.1.1 单 晶 的 塑性 准则 与 本 构 律 

滑 移 系 可 以 用 滑 移 面 的 法 线 mw 和 滑 移 方向 m 进行 表征 ( 面 心 立 方 结构 
(FCC) 材料 中 有 12 个 滑 移 系 ， 体 系 立 方 结构 (BCC) 材料 中 有 24 个 滑 移 系 ) 。 

本 构 律 是 由 位 错 理论 演绎 而 得 到 的 夭 塑 性 定律 ”0 即 


T "XT 





(3. 17) 





m exp[ -人 
上 式 可 以 简化 为 

Y = [5] ‘sgn(7') (3. 18) 
AF, n 是 依赖 于 温度 的 应 变速 率 敏感 系数 ; 7 是 分 切 应 力 ; 7: 是 临界 分 切 应 


Jj; y 是 滑 移 系 (s) 上 前 应 变 的 时 间 导 数 ; yi; 是 材料 常数 ， 通 过 理想 位 错 来 
确定 。 
根据 Schmid 定律 ， 如 果 分 切 应 力 等 于 一 个 临界 值 ， 则 滑 移 系 (s) 就 是 激活 
的 ， 即 
如 果 T =(on)m' =r, Wy’ 40, Bill y* =0 (3.19) 
塑性 变形 速率 由 下 式 给 出 ， 即 
s^ -Ly'G) m) On C 7 (3.20) 
不 同 模 型 之 间 的 差异 在 于 临界 分 切 应 力 表达 方式 不 同 ， 也 就 是 所 选择 的 加 
工人 硬化 律 不 同 。 最 一 般 的 形式 是 
Te = rat 9 hy (3.21) 
式 中 ，h”“ 是 表达 滑 移 系 (s) 和 (u) 之 间 相 互 作用 的 硬化 矩阵 的 一 个 分 量 。 


3.3.1.2 硬化 矩阵 的 表达 式 


第 一 个 硬化 矩阵 于 是 由 Mandel 提出 的 下 ， 即 
H* =h, +(h-h,)6, (3.22) 
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式 中 ，h 和 及 代 表 材 料 的 两 个 系数 。 
许多 研究 者 利用 唯 像 定 律 来 表达 加 工 硬化 的 饱和 效应 ， 即 
su su T. 
h" =q [1-2] | (3.23) 
式 中 ，g”* 是 位 错 之 间 相 互 作用 的 矩阵; ho. a 和 7, 都 是 材料 和 常数， 对 于 所 有 面 心 
立方 结构 (FCC) 材料 来 说 ， 它 们 都 是 相同 的 。 
Tabourot 等 人 “以 及 随后 有 其 他 大 量 的 研究 者 都 使 用 了 另外 一 个 源 于 位 
错 理论 的 物理 定律 。 该 定律 将 临界 分 切 应 力 + 表示 为 位 错 密度 的 水 数 ， 即 


mate + /Pap (3.24) 

o 是 位 错 相互 作用 和 矩阵 的 一 个 分 量 ， 它 给 出 了 滑 移 系 (S) 和 Qu) 之 间 相互 作 
用 。 这 些 相互 作用 和 矩阵 取决 于 材料 的 晶体 学 结构 。 对 于 面 心 立方 和 体 心 立 方 结 
构 来 说 ， 这 些 矩 阵 要 么 通过 潜 硬化 试验 测 得 [em ， 要 么 通过 位 错 动力 学 
(DD) Bedlam gs PY OS DEP PEP OR. QUE) 。 就 第 一 种 情况 而 言 ， 对 于 平均 变形 程 
度 大 于 1% 的 情况 ， 这 些 矩阵 是 有 效 的 ， 但 一 旦 在 晶 粒 中 形成 位 错 微观 结构 ， 就 
要 遵 慎 处 理 了 。 对 于 第 二 种 情况 来 说 ， 这 些 和 矩阵 是 在 变形 〈 小 于 1% ) 很 小 的 条 
件 下 计算 的 。 需 要 注意 的 是 ， 用 这 种 方式 所 获得 的 矩阵 存在 一 些 差异 。 

虽然 这 些 方程 只 考虑 了 纯 金属 材料 ， 但 通过 修正 r 值 ， 通 常 可 以 将 它们 推 
广 至 固溶体 。 然 而 ，Stainer AS” BAH TMF AME, (LE 
由 于 这 些 方程 的 复杂 性 ， 直 到 目前 ， 它 们 才 用 来 模拟 多 晶体 。 下 面 所 描述 的 各 
种 定律 就 是 大 量 实验 的 结果 75,KOC 76,RAU 93] 

一 点 处 的 位 错 密度 随 着 变形 而 变化 。 因 而 有 必要 引进 一 个 定律 来 反映 这 些 
位 错 密度 在 变形 过 程 中 的 变化 ， 即 


“ig 1 | 
p LUE oar] (3. 25) 


式 中 ， 第 一 项 对 应 一 个 位 错 发 生源 ， 第 二 项 对 应 一 个 位 错 吸 收 源 ;P= KD pe 
位 错 平均 自由 程 ; 光 几 乎 可 以 看 作 是 一 个 物理 参数 ， 用 来 描述 位 错 的 消失 距离 ; y 
和 天 是 材料 常数 ， 取 决 于 变形 程度 、 变 形 速率 和 变形 温度 。 它 们 通常 通过 基于 安 
观 力学 试验 的 逆向 法 或 基于 透射 电子 显微镜 的 实验 观察 法 来 确定 。 
于 是 硬化 和 矩阵 可 以 写作 
h = 和 一 一 [去 -27 (3. 26) 


人 们 还 提出 了 其 他 一 些 本 构 律 。Cailletaud“”” 和 Barbe Æ A [PAR PAR OI pa 
出 的 模型 就 是 在 微观 尺度 上 对 一 般 的 宏观 硬化 模型 进行 了 变换 。 


:32 第 3 章 ARECARIS: 3 
过 该 本 构 律 ， 考虑 了 随 动 硬化 模型 ， 即 
如 果 | 六 -r | Sri, my =(= lr) sign(r'-x"), Ally =0 


(3.27) 
因此 随 动 硬 化 变量 和 各 向 同性 硬化 变量 定义 如 下 ， 即 
x =Ca’ 
其 中 
a'=y" -d|y"lo (3.28) 
r = ro +4 Z H"( 1 — exp[ - (-sf 14 " | dt)) (3.29) 


上 面 的 两 个 式 子 中 的 参数 C. rof d 都 是 常数 ， ee 以 确定 。 
Roters EA TO ”撰写 的 综述 性 文章 提供 了 所 有 关于 单 晶 的 本 构 律 。 


3.3.2 多 晶 中 的 内 应 力 


在 3.2.2 节 中 的 双 唱 例子 中 ， 内 应 力 可 以 通过 连续 位 错 om 的 应 力 场 进行 计 
算 。 在 多 唱 材料 中 ， 问 题 更 为 复杂 。 对 于 每 个 单个 唱 粒 来 说 ， 局 部 应 力 同 样 依 
赖 相 邻 晶 粒 的 取向 差 、 相 对 于 外 加 载荷 方向 的 界面 取向 以 及 多 唱 聚 集体 内 点 的 
位 置 和 变形 期 间 形成 的 位 错 亚 结构 。 基 于 有 限 元 法 (FEM) 的 模拟 能 够 使 一 个 
多 晶体 内 的 应 力 分 布 可 视 化 。 

让 我 们 考虑 一 个 低 合 金 贝 氏 体 钢 多 品 聚 集体 的 例子 ， 其 已 经 遭受 了 双向 加 载 
下 的 变形  “"” 。 该 柱状 多 晶 聚 集体 由 三 层 单元 构成 ， 并 且 是 根据 使 用 电子 背 散射 
衍射 技术 〈EBSD) 获得 的 取向 图 构建 起 来 的 。 图 3. Sa 和 图 3. Sb 给 出 了 使 用 有 限 
元 法 (FEM) 计算 的 应 力 场 和 应 变 场 。 从 图 中 我 们 可 以 观察 到 局 部 应 力 的 分 散 ， 


但 在 整个 多 晶 聚 集体 上 ， 平 均值 给 出 了 宏观 应 力 三 (此 处 为 Zu ) ， 它 与 模拟 的 拉 
伸 曲 线 保持 一 致 。 在 本 例 中 ， 最 大 应 力 位 于 特定 的 晶 界 附近 。 应 力 分 布 图 表明 在 
局 部 区 域 存 在 强烈 的 变形 不 均匀 性 。 如 果 将 这 种 不 均匀 程度 用 应 力 分 布 中 间 高 度 
的 峰值 宽度 来 表示 ， 则 我 们 可 以 看 到 这 种 不 均匀 性 随 着 载荷 的 增加 而 增加 。 

一 点 处 的 内 应 力 可 以 用 下 式 进行 描述 ， 即 


a 
wes ~ 
D m cg" 


其 中 


Y) 2497 (2)) (3.30) 
需要 注意 的 是 ，( 》 中 是 网 格 中 每 个 单元 的 应 力 平均 值 。 因 为 在 整个 多 晶 聚 集体 


上 作用 的 应 YHES, 所 以 这 些 内 应 力 的 平均 值 必 定 为 零 。 
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3.5 双向 加 载 下 变形 的 贝 氏 体 钢 多 晶 聚 集体 。 
a) 等 效 变形 图 ; b) 最 大 主 应 力图 ; c) 在 不 同 加 载 阶 段 时 的 应 力 柱 状 图 
(获得 该 图 的 彩色 版 本 , 请 访问 www. iste. co. uk/priester/grain. zip) o 


第 二 个 例子 是 316L 合金 钢 多 唱 聚 集体 ， 承 受 10 个 循环 的 低 周 疲劳 
(As?7]2 =0.5%) (ERS 。 所 模拟 的 应 力 场 为 剪 切 应 力 分 量 ， 其 平均 值 为 零 
( 见 图 3.6)。 

关于 内 应 力 的 起 源 有 多 种 说 法 ， 并 且 都 与 在 不 同 尺 度 上 运行 的 机 制 有 关 ， 
包括 唱 界 变形 的 不 协调 性 、 在 唱 界 处 的 位 错 塞 积 和 唱 粒 内 的 位 错 微观 结构 。 由 
于 不 可 能 在 实验 上 和 数值 上 对 这 些 机 制 加 以 区 分 ， 因 而 已 经 提出 了 一 种 分 类 方 
法 。 根 据 这 种 分 类 方法 ， 应 力 的 起 源 可 以 分 为 四 种 情况 ， 即 三 阶 应 力 、 二 阶 应 
力 、 一 阶 应 力 和 宏观 应 力 。 三 阶 应 力 是 唱 内 应 力 ， 能 够 描述 一 个 唱 粒 内 部 的 强 
烈 差 异 ; 二 阶 应 力 是 唱 间 应 力 ， 它 们 描述 了 品 粒 之 间 的 一 些 波 动 ， 主 要 是 由 于 变 
形 的 不 均匀 性 引起 的 〈 在 塑性 变形 期 间 唱 界 或 者 甚至 是 亚 唱 界 的 形成 ); 一 阶 应 
力 对 应 于 二 阶 应 力 和 三 阶 应 力 的 平均 值 ， 它 们 的 波动 大 约 涉及 几 个 晶 粒 ; 宏观 应 
力 是 一 阶 应 力 的 平均 值 。 

虽然 这 种 分 类 方法 非常 简单 ， 但 其 优点 在 于 尺度 上 的 精确 性 ， 可 以 进行 应 
力 测量 和 计算 。 中 子 和 X 射线 测量 适合 一 阶 应 力 。 如 果 减 小 束 流 尺寸 ， 则 可 以 
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获得 二 阶 应 力 〈 几 个 微米 ) 。 目 前 正在 使 用 Kossel 和 Kikuchi 方法 对 三 阶 应 力 
( 几 个 纳米 ) 进行 大 力 的 和 尝试。 有 限 元 计算 能 够 处 理 开 型 应 力 ， 通 过 调整 塑性 模 
型 的 网 格 和 类 型 ， 能 够 保持 合理 的 精度 。 

这 些 应 力 的 范围 已 经 成 为 大 量 研究 的 主题 ”ME83,MWI6%1 但 是 在 模 
拟 多 唱 材 料 时 ， 并 没有 考虑 这 一 范围 。 


3.3.3 应 力 释 放 机 制 


内 应 力 释放 的 方式 存在 很 多 种 ， 取 决 于 材料 的 结构 、 温 度 和 蝇 界 的 性 质 。 
这 些 内 应 力 释 放 的 方式 (在 低温 和 中 等 温度 下 ) 涉及 二 次 滑 移 系 激 活 、 唱 界 滑 
动 甚至 晶 界 分 离 。 

对 于 结合 恨 好 的 唱 界 〈 即 不 存在 合金 化 元 素 和 沉淀 析出 相 ) ， 当 在 低温 和 中 
等 温度 (其 对 应 的 温度 T 与 材料 的 熔点 温度 TAY ECL T/T, <0.3) 下 变形 时 ， 
内 应 力 的 释放 主要 通过 临近 唱 界 处 的 滑 移 系 的 激活 来 实现 。 当 温度 升 高 时 ， 如 
宁 材 料 唱 粒 内 的 滑 移 系 较 少 (如 密 排 六 方 金属 ) ， 则 应 力 释 放 可 以 通过 晶 界 滑动 
来 实现 。 在 很 高 的 温度 下 ， 依 据 变 形 速率 ， 塑 性 滑 移 可 以 被 空位 扩散 取代 ， 因 
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而 应 力 释 放 可 以 通过 唱 界 滑动 来 实现 ， 这 种 现象 被 称 为 蠕 变 ( 见 第 4 章 )。 在 很 
低温 度 下 ， 晶 粒 内 部 很 难 发 生 塑 性 变形 ， 因 而 内 应 力 释 放 就 要 通过 唱 间 损伤 和 
晶 内 损伤 来 实现 ， 这 就 会 导致 材料 的 断裂 。 在 这 一 章 ， 我 们 将 只 介绍 通过 塑性 
变形 和 晶 界 滑动 来 实现 内 应 力 释放 的 有 关 现 象 。 

3.3.3.1 基于 塑性 变形 的 内 应 力 释放 

对 于 金属 多 晶体 而 言 ， 如 果 一 点 的 总 应 力 或 分 切 应 力 超过 了 临界 分 切 应 力 ， 
则 具有 较 高 分 切 应 力 的 滑 移 系 会 被 激活 。 这 种 分 切 应 力 在 晶 界 临近 区 域 通常 会 
更 高 ， 因 而 在 唱 界 附近 的 局 部 区 域 就 会 出 现 二 次 滑 移 系 。 

在 一 个 多 唱 材 料 中 ， 测 量 唱 粒 之 间 的 取 回 差 并 使 滑 移 系 可 视 化 是 唯一 可 能 
的 ， 但 很 难 在 每 个 变形 的 增 量 阶段 详细 说 明 不 同 阶 段 的 应 力 释 放 情 况 。 而 且 ， 
所 研究 的 尺度 (例如 有 限 元 计算 ) 对 于 获得 内 应 力 释 放 机 制 有 关 的 精确 细节 来 
说 未 必 是 最 合适 的 。 

在 一 个 双 品 材料 中 ， 发 生 二 次 塑性 滑 移 之 后 的 内 应 力 减 小 已 经 通过 解析 法 进 
行 了 计算 "”。 在 一 个 多 唱 材料 中 ， 只 有 有 限 元 法 能 够 使 应 力 的 变化 可 视 化 。 实 
际 上 ， 唱 界 附近 区 域 局 部 二 次 滑 移 系 的 激活 不 是 系统 而 规则 的 ， 这 可 以 从 图 3.6 中 
给 出 的 模拟 结果 观察 到 。 只 有 导致 严重 内 应 力 〈 这 与 晶 界 的 方向 以 及 唱 粒 相对 于 
aU WREAK) 的 品 界 才能 呈现 出 二 次 滑 移 系 。 值 得 注意 的 是 ， 通 过 来 自 于 
3.4. 4 节 的 变形 场 云 图 和 应 力 场 云图 可 知 ， 最 大 应 力 和 最 大 变形 都 发 生 在 相 邻 区 域 
的 局 部 区 域 。 实 际 上 ， 一 点 处 的 二 次 滑 移 系 一 旦 被 激活 ， 在 该 点 的 局 部 应 力 就 会 
减 小 。 需 要 注意 的 是 ， 网 格 中 的 单元 的 尺寸 是 非常 重要 的 。 为 了 使 这 些 应 力 能 够 
可 视 化 ， 对 于 一 个 50pm 的 唱 粒 尺寸 来 说 ， 单 元 的 尺寸 必须 小 于 2 ~4hm。 反 之 ， 
当 唱 粒 斥 二 小 于 lum (一 个 位 错 胞 的 尺寸 ) 时 ， 本 构 律 不 再 适用 。 

在 微米 尺度 上 ， 很 难 观察 到 Mughrabi 双 相 模型 。 在 这 种 尺度 上 上， 我们 偶尔 
可 以 观察 到 ( 见 图 3.7) 在 唱 界 处 锁 住 的 滑 移 带 可 以 诱发 晶 格 畸变 (这 表明 内 
应 力 的 存在 ) ， 然 后 通过 后 面 的 滑 移 塑性 变形 而 加 以 释放 。 在 一 个 稍微 低 一 点 的 
尺度 上 ,采用 透射 电镜 进行 观察 ， 可 以 看 到 位 错 塞 积 在 其 前 端 产 生 高 应 力 ， 可 
能 会 激活 临近 唱 粒 内 的 位 错 源 。 阅 读 第 2 章 了 解 这 些 机 制 的 纳米 尺度 的 研究 。 





Ou LT NME 
图 3.7 一 组 滑 移 线 前 端的 二 次 滑 移 (通过 简单 拉 伸 加 载 变 形 的 多 唱 钢 ) ( Mussot-Rey) o 
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值得 注意 的 是 ， 位 错 在 晶 界 临近 区 域 的 集中 就 是 随 动 硬化 的 部 分 起 因 ， 而 
随 动 硬化 是 Bauschinger 疲劳 效应 的 原因 。 

在 低温 或 中 等 温度 下 (空位 扩散 和 位 错 攀 移 几 乎 不 可 能 发 生 ) ， 唱 界 滑 动 也 
可 能 释放 内 应 力 。 这 一 现象 只 有 在 具有 较 少 滑 移 系 的 密 排 六 方 金属 材料 中 才能 
够 观察 到 。 
3.3.3.2 晶 界 滑动 

虽然 晶 内 塑性 变形 和 晶 界 滑动 之 间 存 在 一 些 相关 性 ( 见 4.3.1.2 节 )， 但 这 
种 类 型 的 协作 仍然 是 备 受 争议 的 。 锌 是 一 种 密 排 六 方 结构 材料 ， 所 以 锌 多 唱 体 
具有 很 少 的 滑 移 系 ， 在 室温 (T/T, =0.4) 条 件 下 就 已 经 观察 到 了 一 些 品 界 请 
动 。 这 种 滑动 源 自 于 三 又 晶 界 ， 是 不 均匀 的 〈 见 图 3. 8 ) Mussot 等 人 “已 
经 证 明 不 均匀 滑 移 能 够 有 效 地 适应 一 些 变形 不 协调 性 ， 因 此 能 够 释放 三 叉 品 界 
临近 区 域 的 相应 内 应 力 。 

这 些 研 究 者 已 经 证 明 相 对 唱 粒 位 移 可 以 用 下 式 进 行 表示 ， 即 

u(r) =U(r) -W(r)H(V) (3.31) 

AP, U(r) 和 W(r) 都 是 连续 可 微 函 数 。W(r) 对 应 于 晶 界 平面 mds) 内 
的 相 邻 唱 粒 的 位 移 场 ， 因 此 它 对 应 于 整个 表面 $S 上 的 位 移 间 断 ， 必 须 满足 


WRresS,N W(r) - n(r) =0 (3. 32) 
A, nr) 是 表面 EAr 的 法 线 。 
位 移 梯度 张 量 可 用 下 式 表 示 : 
G;=u,;=U,;+W, 5 (V) - Winj&( S) (3. 33) 


KE C 由 三 项 组 成 ， 一 项 在 所 考虑 的 晶 界 两 侧 的 每 个 体积 单元 了 内 是 连续 
的 ， 可 能 对 应 于 塑性 滑动 ; 一 项 与 界面 间断 有 关 ; 一 项 对 应 于 一 个 奇异 点 ， 是 对 
滑动 起 具体 作用 的 点 。 
这 一 理论 已 经 应 用 于 一 个 三 唱 的 例子 ， 该 三 唱 由 三 个 柱状 唱 组 成 ， 通 过 三 
个 平面 界面 隔 开 ， 其 中 有 一 个 是 公共 界面 。 为 了 能 够 保证 唱 界 的 滑动 ， 三 唱 要 
在 很 低 的 应 变速 率 (10“s”) 下 通过 简单 拉 伸 进行 变形 ( 见 图 3.8) XF 
7x10- 和 2x10” 的 宏观 变形 来 说 ， 通 过 在 三 晶 表 面 预先 设置 的 14um 步 长 的 网 
格 ， 可 以 在 三 唱 上 测 得 位 移 。 
如 果 每 个 平面 界面 用 一 个 (x, x) 平面 和 法 线 x 表示 ， 则 变形 场 可 以 用 
下 式 进 行 表达 : 
Eyl Xi WayM3a) = Qi (X1 yX ,%3) +b(x,,x,x,) A(x.) 十 ci(Xiy%3 )5(x2 ) 
(3.34) 
如 果 我 们 假定 没有 界面 分 开 ， 则 
Co Xi sxa) =0 (3.35) 
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图 3.8 和 锌 三 晶 中 的 晶 界 滑动 Os. 


由 e 上 的 协调 条 件 可 得 变形 张 量 c 和 之 间 的 关系 ， 由 此 根据 一 个 或 两 个 刚 
体 的 旋转 ， 可 以 推断 出 c 的 分 量 和 位 移 场 间 断 WW 之 间 的 关系 。 


l 
Ci (x, ,%3 ) = Wu ,0,x3) + | qx, +4] 

i (3.36) 
C152 C „%3 ) 75 W(x ;0 8 ) +[ — qx, +B] 


因此 ， 似 乎 在 塑性 变形 和 品 界 滑动 之 间 存 在 相关 性 。 


3.4 使 用 有 限 元 法 (FEM) 模拟 局 部 力学 场 


有 限 元 法 能 够 描述 一 个 多 晶体 中 的 唱 界 效应 。 结 果 取 决 于 所 采用 的 模型 、 
多 唱 聚 集体 的 选择 和 外 加 的 限制 条 件 。 为 了 在 微米 尺度 上 描述 所 要 研究 的 局 部 
应 力 场 、 变 形 场 和 旋转 场 ， 在 每 个 唱 粒 内 划分 包含 多 个 单元 的 精细 网 格 是 非常 
重要 的 。 对 于 50pm 的 晶 粒 来 说 ， 每 个 晶 粒 内 至 少 需要 1000 个 单元 。 计 算 时间 
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取决 于 高 斯 点 的 数量 ， 而 且 在 处 理 的 晶 粒 数 、 所 选择 的 单元 数 和 所 人 允许 的 计算 
时 间 之 间 总 是 要 选择 一 个 折 中 方案 。 除 了 网 格 之 外 ， 模 拟 结果 还 取决 于 应 用 于 
多 晶 聚 集体 的 限制 条 件 ， 这 些 条 件 必 须 能 够 代表 作用 于 晶体 结构 的 应 力 。 我 们 
都 知道 ， 多 晶 聚 集体 通常 会 取 在 晶体 结构 内 部 或 结构 表面 上 ， 因 而 会 遭受 来 目 
于 晶体 结构 其 余部 分 的 限制 。 


3.4.1 多 晶 聚 集体 


为 了 能 够 用 一 个 缩减 的 尺寸 来 描述 一 个 多 晶体 ， 而 且 仍 能 够 代表 多 晶体 的 
力学 行为 ， 可 以 建立 三 种 类 型 的 多 晶 聚 集体 。 第 一 种 是 柱状 多 晶 聚 集体 ， 可 以 
是 凭空 构建 的 ， 也 可 以 是 以 材料 显 微 组 织 为 基础 构建 的 ， 需 要 使 用 EBSD 技术 加 
以 确定 。 为 了 增加 多 唱 聚 集体 的 厚度 ， 用 这 种 方法 分 析 的 表面 要 伸 长 若干 个 网 
格 单元 。 第 二 种 是 三 维 多 晶 聚集 体 ， 可 以 通过 不 同 的 实验 技术 获得 ， 如 通过 连 
续 的 机 械 磨损 和 EBSD 取向 技术 的 结合 …” ( 见 图 3.9a) ， 或 者 通过 离子 铣 结 
A EBSD 取向 技术 “"”。 在 两 种 情况 下 ， 都 有 必要 进行 数值 重 构 。 第 三 种 也 是 
三 维 多 晶 聚集 体 ， 它 是 通过 研究 大 量 的 包含 挛 唱 和 织 构 等 的 物理 定律 来 进行 
值 构建 的 。 





b) 


图 3.9 a) 通过 重 构 316L 钢 多 晶 层 获得 的 多 晶 聚 集体 ， 其 取向 是 通过 EBSD 技 
RER; b) 通过 数值 模拟 获得 的 多 晶 聚 集体 ”) 。 


为 了 进行 数值 模拟 ,需要 采用 一 个 界面 来 表示 唱 界 ， 该 界面 将 具有 明确 吕 
体 取 回 的 两 个 晶 粒 分 隔 开 。 描 述 晶 界 是 很 难 的 ， 这 是 因为 虽然 取向 差 可 能 很 精 
确 ， 但 唱 界 几何 形状 很 难以 任何 精度 进行 复制 。 多 晶 聚 集体 中 必须 包含 足够 数 
量 的 带 有 取 回 的 品 粒 。 普 遍 认 为 ， 从 晶体 学 织 构 的 角度 而 言 ， 只 要 多 唱 聚 集体 
遵循 Mackenzie 分 布 ， 它 便 具 有 代表 性 。 

最 坏 手 的 问题 是 对 应 用 于 多 唱 聚 集体 的 限制 条 件 的 定义 ， 必 须 清 楚 多 晶 聚 
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集体 在 结构 中 的 位 置 以 及 作用 其 上 面 的 载荷 条 件 。Schwartz” "提出 了 详细 的 
分 析 。 在 一 个 多 晶体 中 ， 每 个 晶 粒 的 行为 与 单 晶 的 行为 相似 。 这 种 行为 将 在 第 
3.3. 1 PATNA. 


3.4.2 从 单 晶 到 多 晶 的 有 限 变 换 


这 里 面 所 描述 的 多 晶 模 型 都 是 假设 在 变形 期 间 唱 界 的 粘着 是 完好 的 。 因 此 
那样 会 消除 晶 界 滑动 CE) 以 及 唱 界 处 或 与 唱 界 相 邻 区 域 的 偶 析 机 制 ， 而 唱 
界 滑 动 CD) 通常 是 在 高 温和 低 变 形 速 率 (变形 速率 小 于 10-…s”…) 下 表现 出 
来 的 性 质 。 如 果 存 在 偏 析 的 条 件 下 与 蠕 变 相关 的 各 种 机 制 是 已 知 的 ， 则 将 其 整 
合 进 有 限 元 计算 程序 来 研究 多 唱 行为 仍 是 需要 谨慎 处 理 的 问题 。 

在 多 晶体 中 ， 晶 格 在 载荷 作用 下 的 转动 会 导致 晶体 学 织 构 的 形成 ， 它 会 使 
多 晶体 材料 的 力学 性 能 不 同 于 初始 材料 的 力学 性 能 。 当 材料 的 宏观 变形 超过 
5960-1096 时 ， 为 了 仍 能 够 正确 描述 材料 的 行为 ， 有 必要 使 用 有 限 变换 形式 ， 即 
遵循 图 3. 10 所 示 的 示意 图 ， 这 是 由 Pierce 等 人 提出 的 ”| ( 见 附录 )。 

图 3. 10 中 的 示意 图 对 于 每 个 多 唱 唱 粒 都 是 适用 的 。 需 要 三 个 构 形 C(0)、 
C'AIC(:), HARARE t = 0 时 刻 的 初始 构 形 (初始 几何 结构 定义 为 理想 结 
构 )、 等 倾 构 形 和 :时刻 的 最 终 构 形 。 





3.10 ”代表 分 解 变 换 玉 =F“F? 的 示意 图 
最 终 的 变换 表示 为 


" NT NS 


FEE (3.37) 
图 3. 10 表明 ， 定 义 初始 构 形 C(O) 和 等 倾 构 形 C(t) 之 间 的 滑 移 系 (m, 
nj) 的 天 量 方向 没有 发 生变 化 。 相 反 ， 为 了 观察 到 对 每 个 晶 粒 所 期 望 的 限制 条 
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件 ， 晶 格 必须 经 历 一 个 下 = 丈 尺 变换， 其 中 尼 定 义 了 晶 格 相对 宏观 网 络 的 转动 ， 
矿 定义 了 变形 。 在 下 面 的 内 容 中 ， 我 们 将 介绍 较 大 的 晶 格 转动 和 小 弹性 变形 
U=(l+e) HAXA. BR, (mg, n) TE t 时 刻 就 变 成 了 (m(t), 
n'(t))o moe TA, EWE C(t) 中 变换 为 


m(t) - F'm, (3. 38) 

1 不 是 唱 格 矢量 ， 因 此 其 要 变换 成 一 个 与 矢量 m(t) HWRE n (t), A 
而 有 

nli) =m F (3.39) 


因此 ， 可 以 重新 定义 每 个 计算 时 间 步 下 唱 格 相对 于 宏观 坐标 系 的 位 置 。 结 
果 是 在 计算 期 间 ， 多 品 聚 集体 内 品 界 的 位 置 和 尺寸 会 发 生变 化 ， 但 平面 唱 界 单 
元 仍 是 平面 。 

为 了 求解 晶 界 变形 问题 ， 有 必要 用 时 间 增 量 进行 计算 ， 因而 可 以 利用 定义 
单 晶 行为 的 方程 的 时 间 导 数 。 虽 然 变形 张 量 和 转动 速率 张 量 的 时 间 导 数 都 是 物 


质 导数 ， 但 这 并 不 适用 于 Cauchy 应 力 张 量 o 的 时 间 导 数 。 其 必须 表示 为 一 个 物 
质 导 数 的 函数 。 在 现存 的 导数 中 ， 多 晶 模 型 中 使 用 得 最 为 普遍 的 导数 就 是 Jau- 
mann 导数 ， 用 变形 构 形 来 表示 ， 即 
FF (3.40) 
式 中 ， 义 是 转动 速率 张 量 ( 见 附录 )。 
不 使 用 Cauchy 应 力 张 量 ， 我 们 可 以 利用 Kirchhoff 应 力 张 量 ， 即 


Fd (3.41) 
为 了 了 解 更 多 细节 内 容 ， 参 见 Peirce 4x AS A] Teodosiu A” LE 
论文 。 在 计算 时 的 每 个 增 量 中 ， 软 件 都 会 提供 Cauchy 应 力 ， 但 必须 确定 每 个 滑 


移 系 和 每 个 晶 粒 的 滑 移 幅 值 Ay = y‘(t) Ac. Peirce 提供 了 一 个 正 向 梯度 法 ， 现 
在 可 以 用 其 他 同样 精确 但 更 容易 操作 的 数值 方法 所 代 蔡 。 这 些 内 容 已 经 帮助 建 
TT VEZ ZE dubie PAR 018. ERI 04, HOC 01,MA 07] : 


3.4.3 本 构 硬 化 律 参数 的 确定 


Asaro-Peirce-Teodosiu-Tabourot 模型 所 提出 的 各 种 本 构 律 都 需要 确定 大 量 的 参 
WX (n, ro, 天 ，&-.，po，do“ ，…) 。 虽 然 初 始 位 错 密 度 可 以 通过 透射 电镜 加 以 测 
量 ， 而 且 茶 些 材料 参数 也 可 以 通过 以 前 的 文献 获取 ， 但 仍 有 许多 参数 需要 确定 。 
通常 要 使 用 Cailletaud 4 A (0! 建立 的 求解 程序 ， 该 求解 程序 需要 找到 一 组 参 
数 ， 使 用 逆向 识别 法 模拟 宏观 力学 试验 。 例 如 ，Libert'”™，“ ”提出 了 将 两 个 软 
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件 包 Sidolo™ ( 见 参考 文献 [CAI 94] ) 和 Abaqus“ 耦 合 到 一 起 的 逆向 识别 原理 。 
图 3. 11 对 这 一 原理 进行 了 解释 。 该 识别 方法 是 在 一 个 简单 多 品 聚 集体 上 实现 
的 ， 该 多 晶 聚 集体 由 512 个 立方 晶 粒 构成 ， 代 表 512 种 取向 ， 每 个 唱 粒 含有 8 个 
单元 。 通 过 这 种 技术 ， 晶 界 得 到 了 很 大 的 简化 ， 但 考虑 了 唱 粒 之 间 的 相互 作用 ， 
在 自 洽 模型 中 并 非 如 此 。 


(一 a “曲线 ss- 模拟/t) ^Y 


ec E I s Sin ”计算 结果 与 实验 结果 的 比较 \ 
”有限 元 计算 (ABAQUS) “(4 种 拉 介 试验 温度 分 别 为 | 
- 512 个 典型 取向 25°C, — — LT 
- 每 个 取向 8 个 单元 
- HHan fli) 








*-In(L/Lg). F 


| ^ oJ 


3.11 借助 拉 伸 图 采用 逆向 法 识别 本 构 律 参数 "1。 





3.4.4 基于 多 晶 模 型 的 局 部 力学 场 的 例子 


3.4.4.1 疲劳 变形 初始 阶段 的 局 部 力学 场 

ETE) kee Br Be AS AD ZEA SRP, AA Ee A FEE, AH 
律 以 及 位 错 密度 分 布 律 。 图 3. 12 给 出 了 一 个 例子 ， 其 对 应 于 316L 合金 在 室温 条 
件 下 的 大 气氛 围 中 的 第 10 个 变形 循环 (变形 幅 值 为 Ae,/2 =5 x10”)。 该 模拟 
是 在 一 个 柱状 多 晶 聚 集体 上 实现 的 ， 该 多 晶 聚 集体 由 5 层 具 有 缩减 积分 的 立方 
体 单元 (4 x4 x4km ) 组 成 。 

表 3. 1 给 出 了 所 使 用 的 材料 常数 。 通 过 模拟 所 研究 的 范围 ( 见 图 3. 12) 对 
应 于 采用 扫描 电子 显 微 技 术 (SEM) 和 电子 背 散射 衍 射 (EBSD) 技术 对 经 历 了 
2000 个 循环 的 样品 所 分 析 的 范围 。 模 拟 图 中 的 变形 最 大 值 对 应 于 采用 扫描 电镜 
(SEM) 所 观察 到 的 滑 移 线 。 除 了 接近 双 滑 移 方向 的 某 些 晶 粒 外 ， 在 许多 晶 粒 中 
都 可 以 看 到 滑 移 线 的 方向 。 模 拟 总 是 提供 两 个 滑 移 系 中 的 一 个 ， 即 使 在 实验 中 
可 以 观察 到 另 一 个 滑 移 系 也 是 激活 的 。 图 3. 13 给 出 了 单 向 应 力 和 等 效应 力 的 分 
布 和 幅 值 〈《 后 者 能 够 更 好 地 说 明 全 部 应 力 分 量 ) 。 
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3.12 在 方向 1 上 经 历 10 个 拉 伸 -压缩 循环 的 单 向 变形 的 模拟 (Ka), 并 与 经 历 了 2000 个 
循环 的 样品 表面 的 EBSD BRAT (Ab) (获得 该 图 的 彩色 版 本 ， 
请 访问 www. iste. co. uk/priester/grain. zip) o 


110MPa 200 MPa 


503MPa 550 MPa 


| [ae | 
NH) COME 


895MPa 900 MPa 


X a ete, mr 
| E. y € 





3.13 单 向 应 力 和 等 效应 力 的 模拟 "(获得 该 图 的 彩色 版 本 ， 
请 访问 www. iste. co. uk/ priester/ grain. zip) o 


然而 我 们 再 一 次 观察 到 ， 变 形 最 大 值 并 不 经 常 对 应 应 力 最 大 值 。 所 模拟 的 
塑性 变形 在 品 粒 内 是 相当 局 域 化 的 ， 然 而 在 大 多 数 情况 下 ， 所 模拟 的 滑 移 线 是 
远离 后 界 的 。 与 之 相反 ， 应 力 在 晶 界 内 是 局 域 化 的 。 这 些 结果 与 Mughrabi 双向 
模型 并 不 矛盾 "““” ， 因 为 网 格 尺寸 并 不 能 正确 地 复制 滑 移 线 。 





‘Sean RUP 9 PAPE zzzi. 
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3.4.4.2 平面 压缩 下 的 IF-Ti 铁 多 晶体 

针对 经 历 冷 轧 的 正 -Ti RA da 〈 平 均 唱 粒 太 二 为 73hm) ， 给 出 了 用 织 构 和 
存储 能 计算 力学 场 变 化 的 例子 ”"”。 具 有 代表 性 的 柱状 多 蝇 聚 集体 通过 平面 压 
缩 变 形 了 40% 。 所 用 模型 为 Asaro-Peirce-Teodosiu-Tabourot 单 唱 模型 。 

通过 力学 试验 ( 拉 伸 、 剪 切 和 拉 伸 -压缩 循环 加 载 ) 或 者 从 文献 上 获得 的 材 
料 参数 如 下 : 弹性 模 量 已 =210MPa， 泊 松 比 >=0.29, n 2100, y, 210 "s^, 
To =20MPa, p, 21.5 X10 "m *, 2y, =8nm, K=41, 

将 实验 获得 的 压缩 轴 取 向 图 与 模拟 结果 进行 比较 ， 就 可 以 验证 所 使 用 的 模 
型 和 所 选取 的 参数 。 即 使 可 以 看 到 存在 一 些 差异 , (A a RE A 
吻合 得 相当 好 ( 见 图 3. 14)。 









| RUR E RE 15080 CM 





pol "" x 
240.0um 晶 界 角度 15?5。 425 Oum- 100% ek 
=100 步 IPF[001] 

a) T 
微 网 络 

AT] 

DN 


eas Pozo 
300.0um-1003p "RAT f BEIS°S 
IPF[001] 
c) m 


图 3.14 —^- IF-Ti S ARRES RD (mik ECP-1) 的 验证 : a) 在 两 个 实际 分 半 样 
品 中 的 一 个 样品 中 心 通 过 了 BSD 分 析 建 立 的 初始 柱状 多 晶 聚 集体 ; b) 在 经 历 和 多 变形 后 的 实 
际 样品 的 表面 对 压缩 轴 取 向 进行 的 EBSD WE; c) 实验 装置 d) 经 历 40% 变 形 的 多 晶 聚 集 
体 的 有 限 元 模拟 "(获得 该 图 的 彩色 版 本 , 请 访问 www. iste. co. uk/priester/grain. zip) o 
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图 3.15 给 出 了 计算 的 存储 能 、 应 力 场 和 应 变 场 ， 其 中 存储 能 与 在 40% 变形 
条 件 下 所 计算 的 位 错 密度 成 正比 例 。 

该 模拟 表明 位 错 密度 (存储 能 ) 最 大 值 位 于 某 些 晶 界 的 附近 。 变 形 在 变形 
带 处 出 现 了 局 域 化 ， 在 该 种 变形 程度 下 ， 这 种 变形 是 唱 界 和 结构 效应 (样品 和 
载荷 ) 共同 作用 的 结 末 。 

此 处 应 变 最 大 值 似乎 对 应 应 力 最 小 值 。 应 力 (包括 外 加 应 力 和 内 部 应 力 ) 
仍然 存在 ， 但 严重 变形 区 域 的 应 力 被 释放 了 。 





ER. a 


-- p= m 
图 3.15 a) 存储 能 的 分 布 ; b) 等 效 变形 ; c) Semen” (获得 该 图 的 
彩色 版 本 , 请 访问 www. iste. co. uk/priester/grain. zip) o 


3.5 Hall-Petch 定律 及 几何 必须 位 错 


3.5.1 定义 


向 粒 斥 才 会 强烈 影响 金属 多 晶体 材料 的 弹性 极限 和 硬化 律 的 斜率 。 在 20 fH 
纪 50 年 代 ，Hall 和 Petch 提出 了 一 个 定律 ， 用 以 解释 塑性 流动 应 力 oy 作为 平均 


106] -32223523 品 界 与 晶体 塑性 sum. 


d RE d 的 函数 的 演化 规律 ， 即 
g,-20,*k,d "^? (3. 42) 

式 中 ,oo 是 晶 格 内 的 摩擦 应 力 ， 考 虑 了 溶质 原子 和 沉淀 析出 相 的 影响 ; 是 一 个 
常数 。 对 于 一 个 给 定 的 材料 ， 这 两 个 参数 取决 于 变形 程度 。 它 们 可 以 通过 实验 
手段 或 者 数值 方法 加 以 确定 〈 见 表 3.2), 

Hall-Petch 定律 的 起 源 在 于 由 于 位 错 塞 积 而 导致 的 唱 界 处 的 应 力 集 中 。 镶 的 
值 取 决 于 所 研究 的 材料 ， 似 乎 与 材料 弹性 性 能 和 它们 的 各 加 异性 4 = 2C47 
(C, -Cn) 有 关 。 对 于 各 向 异性 明显 的 材料 来 说 ， 局 值 是 很 高 的 ， 见 表 3. 2。 


表 3.2 对 于 Al、Ni 和 Cu (依据 Hansen! "^^ 5) 以 及 Ag 
(依据 Aldrich! ^? 7!) Hall-Petch 定律 参数 


GM C | 
Um | om | on 
0 [ 9 








1.21 


PVR ARM 62, ARM 70 ,HAN 04 ,KAS 95, KUH 89 ,THO 71 , LOU 06] 已 经 对 Hall-Petch 定律 
进行 了 评价 和 改进 。 该 定律 对 于 很 小 的 品 粒 尺寸 (小 于 20nm) 的 有 效 性 目前 是 
有 争议 的 。 实 际 上 ， 其 变形 机 制 可 能 与 晶体 塑性 的 经 典 变 形 机 制 有 很 大 的 不 同 。 

Hansen FN wo 已 经 研究 了 经 受 强烈 塑性 变形 的 材料 。 他 提出 了 一 个 定 
律 ， 即 

T; =O) + MaG ,/1. 5b(S,0) ug +k, (a) DES (3.43) 
AF, M 是 泰勒 系数 ; $v 是 唱 界 表面 积 ; b 是 柏 氏 矢量 ; a 是 调节 系数 ; G 是 前 
切 模 量 ; Dais 是 品 粒 斥 寸 。 这 个 定律 能 够 区 分 小 角度 唱 界 或 亚 晶 界 (取向 差 6 
小 于 15°) 与 大 角度 品 界 ( 取 问 差 9 大 于 15°) 之 间 的 差异 。 公 式 (3.43) 的 第 
二 项 对 应 于 变形 期 间 形 成 的 亚 唱 界 。 为 了 了 解 更 为 详细 的 内 容 ， 请 参考 该 作者 
所 写 的 两 篇 文章 。 


3.5.2 多 晶 中 晶 粒 斥 寸 效 应 的 模拟 及 与 实验 的 比较 


Hall-Petch 定律 是 宏观 的 ， 总 体 上 考虑 了 位 错 微观 结构 的 形成 ， 甚 至 考虑 了 
变形 亚 结构 。 有 限 元 模拟 不 能 描述 唱 粒 的 太 才 效应 。 实 际 上 ， 晶 粒 尺 寸 和 网 格 
尺寸 同样 不 能 改变 宏观 局 部 力学 场 。 使 用 经 典 力 学 描述 这 一 效应 是 无 能 为 力 的 。 

在 20 世纪 90 年代 ， 出 现 了 一 类 新 的 多 唱 “ 非 局 部 ” (NL) 模型 。 它 的 依 
据 是 Nye ”和 Kröner 更 为 早期 的 工作 ,但 变形 的 协调 性 是 借助 有 限 变 
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换 来 表达 jjj ACH 00, BEA 95, BEA 00, CER Qi ,EVE 04] | 使 用 了 乘积 F = 严 严 来 表示 整体 变换 


K F, 


se A= Fe, DUT LA 28 EATA TAERE À HR 
件 ， 即 


(rot!) = (VAF); =en F, = o (JUS B. 4) 


许多 研究 者 定义 了 变形 诱发 的 位 错 的 平均 柏 氏 矢量 。 这 些 位 错 适 应 了 变形 
不 协调 性 ， 称 为 几何 必须 位 错 (GND), ， 以 便 区 别 于 统计 分 布 的 位 错 ， 这 些 位 错 
能 够 确保 材料 的 变形 程度 达到 最 大 。 这 种 区 别 的 依据 是 Mughrabi 的 工 
作 oo ， 他 认为 晶 粒 是 一 个 双 相 材料 ， 由 一 个 对 应 于 几何 必须 位 错 
存储 区 域 的 多 滑 移 硬 区 和 一 个 包含 随机 分 布 位 错 ps AJ KK (C BI da EEG) 
组 成 。 


在 实践 中 ， 计 算 位 错 密 度 张 量 a 更 为 容易 。 然 而 ， 目 前 不 可 能 确定 出 该 张 量 
的 九 个 分 量 。 为 了 描述 变形 协调 性 的 特征 ，Acharya 和 Beaudoin ^C" ACH BEA) cee 
LTA, CAMARMA (5) 穿 过 以 回路 C 为 界限 的 表面 S 的 几何 必须 位 错 密 
Hr, SEHE 入 可 以 通过 两 个 积分 点 之 间 的 弹性 变换 梯度 张 量 进行 计算 (UR) E 
们 不 同 于 由 随机 分 布 位 错 的 增殖 引起 的 位 错 密度 ps =P o 

Acharya'“ "1 和 后 来 的 Beaudoin!" 9! & pg T REY À pi fe L AI L. B 
者 对 应 于 位 错 的 随机 排列 ， 则 有 Loc (6b/p;)”。 后 者 对 应 于 “位 错 墙 ” 排 
列 ， 则 有 Lx1/A“"。 这 些 研究 者 因此 修改 了 位 错 密度 演化 表达 式 (3.25), 
将 其 变 成 了 


P= 和 (ah tk [Zp - np) (3.44) 


第 二 种 类 型 的 内 变量 一 一 几何 必须 位 错 密度 入， 直接 与 变形 的 不 均匀 性 相 
联系 ， 因 此 被 添加 到 p 上。 几何 必须 位 错 是 通过 控制 加 工人 硬化 的 临界 分 切 应 力 
7T: 而 引进 硬化 定律 的 ， 即 

T. = To + Zap" (a) (3.45) 

基于 以 上 这 些 考虑 ， 人 们 已 经 提出 了 大 量 模 型 。 这 些 模型 在 本 构 律 的 形式 
方面 随 研 究 者 的 不 同 而 变化 , 这 其 中 包括 Fleck 和 Hutchinson "^ 599. 
Acharya 和 Beaudoin! ^] 、GurtinlcuR02,cUR 03,GUR05] Meissonnier 和 Busso E!” 和 


Schwartz 6°") 。 无 论 哪 种 情况 ， 这 些 模型 都 考虑 了 唱 粒 尺寸 ， 如 图 3. 16 
所 示 。 
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图 3.16 a) 316LN 合金 的 流动 应 力 与 晶 粒 尺寸 的 函数 变化 关系 [xss%l ; b) 316L 合金 的 
计算 流动 应 力 (通过 数值 模拟 计算 ) 与 晶 粒 尺寸 的 函数 变化 关系 [sc 。 


举例 来 说 ， 图 3. 17 描述 了 图 3. 9a 所 示 的 316L 合金 三 维 多 晶 聚集 体 的 四 分 
之 一 表面 层 。 该 图 描述 了 两 种 模拟 ， 一 个 是 非 局 部 塑性 变形 的 模拟 (NL), X 
中 的 三 维 多 晶 聚集 体 就 是 图 3.11 所 示 的 一 个 ， 另 一 个 是 非 局 部 塑性 变形 的 模拟 
(NL, D10) ， 对 应 于 相同 的 多 晶 娶 集体， 网 格 也 相似 ， 只 是 放大 了 10 倍 。 两 个 
多 唱 聚 集体 的 唱 粒 尺寸 在 5 ~50pm 范围 内 变化 。 多 晶 聚 集体 在 单 向 拉 伸 加 载 下 
RE 15% 的 变形 。 其 网 格 是 由 具有 八 个 积分 点 的 立方 体 单元 (4um x 4um x 
4um) 组 成 的 。 
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虽然 网 格 单元 内 的 变形 分 布 并 没有 表现 出 太 大 的 区 别 ， 但 NLD10 多 晶 聚 集 
体 的 主 变形 e。 图 要 比 NL 图 更 均匀 ( 见 图 3.17)。 相 反 ，NL 和 NLD10 之 间 的 
应 力 〈 见 图 3. 18) 差异 显著 增加 ， 其 应 力 分 布 图 如 图 3. 19 所 示 。NLD10 的 应 力 
场 要 比 NL 更 不 均匀 ， 其 最 大 值 增加 了 400MPa。 这 些 结果 和 实验 是 一 致 的 。 根 
据 模拟 结果 ， 几 何必 须 位 错 (GND) 的 平均 自由 程 限制 了 位 错 的 运动 ， 应 力 场 
无 法 再 进行 释放 。 实 际 上 ， 像 晶 界 滑动 等 其 他 机 制 可 能 会 起 作用 。 而 且 ， 快速 
损伤 的 出 现 限制 了 这 些小 晶 粒 尺寸 材料 的 塑性 。 
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3.17 NL 和 NLD10 三 维 多 晶 聚集 体 表 面 层 的 主 变形 图 
(获得 该 图 的 彩色 版 本 , 请 访问 www. iste. co. uk/priester/grain. zip) o 
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Æ 3.18 NL $n NLDI10 三 维 多 晶 聚集 体 表面 层 的 等 效应 力图 
(获得 该 图 的 彩色 版 本 ， 请 访问 www. iste. co. uk/priester/grain. zip) o 


值得 注意 的 是 ， 连 续 介 质 〈Cosserat 介质 ) 的 广义 力学 已 经 应 用 于 多 晶 聚 集 
体 “1。 这 一 理论 能 够 解释 晶 粒 的 尺寸 效应 。 然 而 ， 在 这 种 方法 中 涉及 
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p 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000 
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3.19 NL 和 NLD10 三 维 多 晶 聚集 体 表 面 层 的 最 大 主 变形 和 等 效应 力 分 布 图 。 力 学 
场 的 不 均匀 性 可 由 分 布 图 的 中 间 高 度 的 宽度 值 来 度量 。 


的 大 量 材料 参数 是 难以 进行 量化 的 。 


3.6 ”变形 和 册 络 唱 中 的 亚 品 界 和 唱 界 


根据 一 般 定 义 ， 取 向 差 在 0" ~15° 范 围 内 的 亚 晶 界 的 形成 来 自 于 两 个 方面 ， 
一 方面 是 通过 低温 变形 期 间 发 生 的 唱 粒 碎 化 来 实现 ， 另 一 方面 是 通过 高 温 变形 
期 间 的 唱 粒 碎 化 和 回复 来 实现 。 唱 粒 碎 化 成 许多 区 域 碎片 就 是 几 种 机 制作 用 的 
结果 ， 由 于 多 晶体 的 复杂 性 ， 对 其 加 以 定义 几乎 是 不 可 能 的 。 这 一 现象 已 经 在 
多 晶体 的 表面 观察 到 了 ， 而 且 更 常 在 柱状 多 晶体 的 表面 观察 到 ， 柱 状 多 晶体 为 
这 种 分 析 和 观察 提供 了 简化 条 件 。 


3.6.1 变形 亚 晶 界 和 晶 界 


Jc BEES? ue | 90695, BHA 01 EIR 04, HOC 01,REY 80, REY 82] 已 经 对 区 域 碎 片 进 行 了 研究 ， 它 
优先 出 现在 具有 多 滑 移 取向 的 晶 粒 中 。 虽 然 区 域 系 统 之 间 的 相互 作用 非常 大 ， 
但 各 个 系统 之 间 很 难 相互 穿 透 ， 因 而 可 以 建立 稳定 的 界面 ( 见 图 3. 20). 
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图 3.20 “交替 取向 区 域 的 形成 。a) 压缩 变形 40 色 的 柱状 晶 粒 铝 多 晶体 所 ““ ; b) 平面 压缩 
60% 的 柱状 晶 粒 铁 的 模拟 (多 唱 模 型 ) (图 3. 14 中 的 晶 粒 3) 。 取 向 姜 为 40"5 
(获得 该 图 的 彩色 版 本 , 请 访问 www. iste. co. uk/priester/grain. zip) o 


由 于 塑性 变形 的 转动 和 晶 格 转动 ， 所 产生 的 区 域 碎 片 逐 渐 形 成 一 定 的 取向 。 
各 区 域 之 间 的 取向 差 可 以 采用 EBSD 技术 进行 测量 ,这 其 中 包括 Bhatta- 
charyya "“"” 对 于 柱状 晶 粒 铝 多 晶体 所 做 的 工作 。 这 类 多 晶体 由 于 存在 自由 表 
面 ， 就 会 发 生 强烈 的 晶 间 转动 。 有 限 元 模拟 “已 经 能 够 部 分 地 解释 这 些 区 域 
的 形成 机 制 。 


3.6.2 ”再 结晶 亚 唱 界 


3.6.2.1 概述 

亚 晶 粒 和 唱 界 的 形成 大 部 分 是 源 于 变形 后 的 热处理 或 者 热 加 工期 间 所 发 生 
的 热机 械 处 理 。 前 者 属于 静态 再 结晶 现象 。 后 者 属于 连续 动态 再 结晶 (CDRX) 
或 不 连续 动态 再 结晶 (DDRX)。 这 些 再 结晶 机 制 已 经 得 到 了 广泛 的 研 
GET ONS MONO) Humphreys 和 Hathely "编写 的 著作 已 经 对 再 结晶 进行 了 
全 面 的 总 结 。 虽 然 有 限 元 模拟 (FEM) 的 第 一 次 尝试 是 涉及 静态 再 结 
唱和 连续 动态 再 结晶 ”的 ,但 在 本 章 中 ， 我们 将 只 介绍 最 近 采 用 
有 限 元 法 对 不 连续 动态 再 结晶 机 制 的 模拟 。 

动态 再 结晶 可 以 采用 单 癌 热 压缩 应 力 -应 变 图 加 以 体现 。 应 力 -应 变 图 表现 出 
了 一 个 硬化 阶段 ， 并 出 现 了 一 个 应 力 最 大 值 ， 然 后 是 一 个 对 应 稳 态 阶段 的 应 力 
平台 区 。 在 最 大 值 和 稳 态 值 之 间 ， 可 以 看 到 应 力 下 降 (连续 动态 再 结晶 情况 ) 
或 应 力 波动 (不 连续 动态 再 结晶 情况 ) 。 

应 力 -应 变 图 的 形状 取决 于 温度 和 变形 速率 。 在 低温 和 高 变形 速率 下 ， 可 以 
看 到 一 个 单一 的 略 有 增加 的 应 力 峰 值 ， 这 种 现象 对 应 于 连续 动态 再 结晶 。 在 高 
温和 低 变 形 速率 下 ， 可 以 看 到 几 个 应 力 峰 值 ， 这 种 现象 对 应 于 不 连续 动态 再 结 
晶 。 对 这 两 种 极端 情况 之 间 的 再 结晶 ， 很 难 确 定 其 性 质 。 连 续 动 态 再 结晶 机 制 
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也 取决 于 晶 粒 尺寸 Du。 以 下 两 种 情况 是 普遍 认同 的 : 一 方面 ， 如 果 在 稳 态 阶段 
获得 的 最 终 晶 粒 尺 寸 D, < Duo/2 ， 则 再 结晶 会 以 项 链 机 制 发 生 ， 再 结晶 品 粒 会 逐 
渐 侵入 初始 晶 粒 ， 并 一 直 进 行 变形 。 这 种 机 制 首 先 引起 了 流动 应 力 的 降低 ， 然 
后 使 其 进入 稳 态 阶段 。 另 一 方面 ， 如 果 唱 粒 尺 寸 D, > Duo/2， 则 先 形成 的 再 结 品 
唱 粒 的 长 大 就 会 由 于 它们 彼此 之 间 的 相互 作用 而 受到 限制 。 先 形成 的 再 结 品 唱 
粒 会 导致 流动 应 力 的 降低 ， 但 不 会 达到 稳 态 阶段 的 唱 粒 尺寸 D,。 因 此 ， 会 发 生 
进一步 的 硬化 ， 直 到 进一步 发 生 再 结晶 。 因 而 应 力 -应 变 曲线 就 会 表现 出 一 系列 
的 峰值 ， 硬 化 和 再 结晶 同步 发 生变 化 〈 即 发 生 了 不 连续 动态 再 结 品 ) 。 

在 所 有 情况 下 ， 青 结晶 (包括 静态 再 结晶 和 动态 再 结晶 ) 会 引起 三 种 机 制 
的 发 生 ， 即 回复 、 唱 粒 形 核 和 品 粒 长 大 。 这 些 机 制 可 以 采用 一 套 目前 已 经 接受 
的 定律 来 加 以 描述 ,但 是 需要 大 量 的 参数 。 
3.6.2.2 不 连续 动态 再 结晶 的 数值 模拟 

不 连续 动态 再 结晶 的 数值 模拟 是 建立 在 基于 有 限 元 法 的 塑性 变形 模拟 和 基 
于 蒙特 卡 罗 (Monte Carlo) 或 元 胞 自动 机 (Cellular Automata) 法 的 再 结晶 模拟 
相互 耦合 的 基础 之 上 的 ， 其 晶 粒 网 格 是 以 图 3. 21 的 形式 进行 复制 的 。 经 历 每 个 
变形 阶段 之 后 ， 有 限 元 多 品 塑 性 模型 都 要 引起 位 错 密 度 的 局 部 变化 以 及 唱 粒 内 
部 的 重新 取 回 。 因 此 可 以 得 出 多 晶 聚 集体 内 任意 一 点 的 位 错 密 度 pPp， 因 而 可 以 获 
得 存储 能 的 密度 为 

E,, =1/2ub°p (3. 46) 
PIRE n] WAR AA BEE M. d FY Æ d BE SS A P BY Fe Se LUXE TT BY i 128 EX 
[8] 25 
War He HI EAE PTE 
ES 2v (3. 47) 


上 式 取 决 于 位 置 (s) MARSHY (s) 之 间 取 向 差 O°. KBE HH Read-Shockley 
关系 式 给 出 ， 即 
6" 0" p oss 
a frt Me] uH d (3. 48) 
Vu (0° >0" ) 
式 中 ，7y, 是 大 角度 唱 界 能 ; 2 ”是 亚 晶 界 取 向 差 极 限 值 (任意 取 为 13") ; 0" 是 两 
个 相 邻 位 置 (s) 和 Cs) 之 间 的 晶 粒 取向 差 。 
无 论 再 结晶 的 类 型 如 何 ， 都 要 经 历 三 个 主要 阶段 ， 即 晶 核 的 形成 ， 然 后 是 
WAKA, RARER. 
1、 品 粒 形 核 
形 核发 生 在 高 存储 能 的 位 置 ， 即 发 生 在 接近 于 唱 界 的 地 方 。 位 置 (s) 处 的 
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存储 能 可 以 作为 该 位 置 处 的 全 部 位 错 密度 的 函数 进行 数值 计算 ， 即 
Eto = Sub p"V (3.49) 


AF, VAE (s) 处 的 体积 。 
如 果 满 足下 面 的 条 件 ， 则 认为 位 置 (s) 是 一 个 形 核 的 核心 ， 即 
sr. (3. 50) 
E threshold 2 TE À [8] XE [EL o 
如 果 位 置 (s) 是 一 个 形 核 的 核心 ， 则 其 晶体 学 取 癌 不 变 ， 而 且 它 的 存储 能 
取 值 为 五 ..， 与 一 个 再 结晶 唱 粒 内 的 位 错 密度 p,.. 相 对 应 。 
2. MRA 
为 了 使 蝇 粒 能 够 长 大 ， 必 须 存在 一 个 形 核 核心 或 一 个 已 经 再 结晶 的 位 置 。 
然而 ， 对 于 一 个 在 第 NN -1 循环 已 经 再 结晶 的 位 置 ， 如 果 其 在 第 N 循环 已 经 经 历 
了 低温 变形 ， 则 其 在 第 N 个 再 结晶 阶段 能 够 继续 长 大 ， 这 样 就 引进 了 一 个 Eim 
值 。 核 心 (s) 的 长 大 速率 取决 于 (s) 与 相 邻 的 (s') 之 间 的 界面 迁移 率 M", 
该 长 大 速率 为 
V= -M"AE' (3.51) 
M“ =M, [1 - exp| - So) | (3.52) 
式 中 ，M, 是 大 角度 唱 界 的 迁移 率 (RIÉHERT). 。 为 了 获得 大 角度 唱 界 的 
迁移 率 和 小 角度 亚 唱 界 的 迁移 率 ， 这 里 将 系数 确定 为 10, 
驱动 力 A 歼 对 应 初始 状态 和 最 终 状态 之 间 系 统 能 的 变化 〈 见 图 3.21) 。 
取 癌 (1) 取向 (2) 


p Es > Ek — 
sto 





3.21 驱动 力 AE 计算 方式 的 示意 图 ,六 边 形 中 心 对 应 于 相应 的 位 置 。 
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该 驱动 力 由 两 项 组 成 ， 即 
AE‘ = AE‘, + AE‘, (3. 53) 
strp, AES 是 变形 状态 和 再 结晶 状态 之 间 存 储 能 的 变化 ; AE', 是 唱 界 迁移 过 程 中 
与 位 置 2 的 取向 变化 相关 的 唱 界 能 的 变化 。 
MABE 玉 , 是 参考 位 置 与 它 的 六 个 邻居 之 间 的 取 回 差 的 函数 ， 即 


AR, = i Xy (3. 54) 


式 中 ，d 对 应 参考 位 置 的 尺寸 ; y" 由 公式 (3.48) 给 出 。 
如 果 该 驱动 力 是 正 的 ， 则 位 置 (s) 保持 初始 取向 不 变 。 如 果 该 驱动 力 是 负 
的 ， 则 再 取向 的 概率 要 通过 假设 晶 界 的 迁移 率 满足 下 面 的 关系 加 以 计算 ， 即 
v= -MAE (3. 55) 
概率 已 就 是 晶 界 在 一 个 时 间 增 量 .上 的 尺寸 为 do 的 一 个 元 胞 范围 内 迁移 的 
相对 距离 4， 则 有 
-MAFE';,. 
do 
对 于 每 个 位 置 ， 该 概率 用 六 个 可 能 的 再 取向 加 以 计算 〈 每 个 元 胞 有 六 个 邻 
居 ) ， 只 有 具有 最 高 概率 的 再 取向 才能 够 保留 下 来 。 所 有 的 概率 都 被 计算 出 来 
后 ， 只 有 概率 大 于 一 个 给 定数 的 那些 位 置 才 能 发 生 有 效 的 再 取 回 ， 则 显 微 组 织 
就 发 生 了 更 新 。 
3. 回复 
回复 可 以 看 作 是 非 再 结晶 位 置 的 存储 能 的 降低 。 它 导致 了 位 错 密度 的 减 小 ， 
但 没有 改变 唱 粒 的 取向 。 所 选择 的 动力 学 关系 为 


Bayt) = Eu (tn-1)exp| aj (3.57) 


AH, Ealt) HE a) DAE CRI C, S ZUR BES c 

4. 变形 模型 和 再 结晶 模型 的 耦合 

3.3.1 节 描 述 了 有 限 元 多 唱 模 型 。 在 很 长 一 段 时 间 内 ， 再 结晶 模型 使 用 的 都 
是 经 典 公 式 ， 现 在 已 经 修正 为 变形 模型 与 再 结晶 模型 的 耦合 形式 。 

涉及 这 两 个 模型 的 每 个 过 程 都 近似 地 看 成 为 N 个 循环 中 的 一 个 。 因 此 模拟 
是 由 N 个 变形 -再 结晶 循环 组 成 的 。 在 第 N 个 再 循环 期 间 ， 当 变形 增 量 达到 Ac 
时 ， 变 形 模 型 就 会 问 再 结晶 模型 转换 ， 在 本 例 中 ， 变 形 增 量 Ae 选 作 5% 。 变 形 
增 量 越 小 ， 所 定义 的 应 力 -应 变 曲 线 越 精确 。 对 再 结晶 模型 所 定义 的 时 间 步 长 
tine =t/n， 可 以 通过 再 结晶 模型 的 步 数 n 进行 设置 ， 时间 t 可 由 As/s 加 以 确定 。 
在 如 期 间 ， 唱 界 迁 移 的 距离 为 4， 将 其 与 该 位 置 处 的 初始 尺寸 do 进行 比较 ,， 步 
数 必须 足够 大 才能 保证 d 仍然 小 于 doo 


d 
Pp (3. 56) 


“= 第 3 章 WWE SESE! Mis 


一 个 再 结晶 模型 向 下 一 个 再 结晶 模型 的 转换 ( 即 第 入 个 循环 向 第 N+1 MAÉ 
环 转换 ) 就 更 为 复杂 。 再 结晶 模型 通过 下 面 两 种 方式 为 有 限 元 网 格 的 每 个 高 斯 
点 提供 变形 模型 ， 即 新 的 晶体 学 取向 和 新 的 位 错 密度 。 

问题 在 于 正确 地 管理 两 个 网 格 之 间 的 衔接 。 为 了 了 解 这 方面 的 更 多 内 容 ， 
请 参考 Thébaule ™ E] 8t T fe; 

5. 镍 基 超 合金 锻造 过 程 模拟 实例 

图 3. 22 给 出 的 是 UDIMET 720 的 锻造 模拟 结果 。 该 合金 由 两 个 相 y Wy’ 组 
Ro y 相 是 基体 ， 而 y' 相 形成 沉淀 。 在 变形 模型 中 对 两 个 相 都 进行 了 考虑 。 在 再 
结晶 阶段 ，y 相 经 历 了 再 结晶 和 回复 ， 而 y' 相 只 经 历 了 回复 。 





图 3.22 a) 挤 压 多 晶 聚 集体 的 取向 图 ; b) 两 个 相 的 限制 条 件 及 可 视 化 ; 
c) EP TBI ETE RES e aR”, 


6. 参数 选择 

表 3.3 给 出 了 模拟 变形 和 再 结晶 时 使 用 的 参数 以 及 两 者 之 间 的 耦合 参数 。 

它们 是 通过 使 用 扫描 电镜 和 透射 电镜 进行 实验 观察 以 及 不 同 变形 速率 和 变形 温 
度 下 的 平面 压缩 曲线 的 逆 回 识别 而 获得 的 。 

表 3.3 再 结晶 模拟 中 使 用 的 参数 


E f E 


E/GPa Ey / (mJ/mm’ ) 107? 





g/m | 10 | 
Kk | 19 | 

To p,../ mm ~? 1.2 x 107* 
Po 


1161 sas A Shah TEIII. 


图 3.23 给 出 了 实验 和 模拟 的 平面 压缩 曲线 。 硬 化 对 应 于 变形 增 量 (5%), ， 而 再 
结晶 导致 了 应 力 值 的 下 降 。 图 3. 24 给 出 了 一 个 由 五 个 相同 单元 层 构成 的 柱状 多 唱 育 
集体 的 再 结晶 循环 。 取 向 图 是 在 UDIMET 720 的 一 个 区 域内 使 用 EBSD 分 析 得 到 的 。 


真实 应 力 /MPa 


- 


0 0.1 02 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 
变形 


图 3.23 10 个 变形 -再 结 最 循环 所 采用 的 方法 








d) c) 
图 3.24 锻件 轴 向 取向 图 的 变化 。a) 初始 多 晶 聚 集体 ; b) 5% 的 变形 ; c) BAR; 
d) SPERE (获得 该 图 的 彩色 版 本 , 请 访问 www. iste. co. uk/priester/grain. zip) o 
这 一 类 型 的 模拟 也 已 经 应 用 于 一 个 不 均匀 的 多 晶 聚 集体 (UDIMET 720), 
该 多 唱 聚 集体 由 小 唱 粒 区 和 大 晶 粒 区 组 成 〈 见 图 3. 25) ， 以 便 能 够 检验 不 同 区 域 
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图 3.25 一 个 UDIMET 720 £ XE SEDESBGOS SERERE HRBUZUASSBAEENSLa) 多 晶 聚 集体 ; 
b) 初始 晶 粒 取向 ; c) 10 4 ÉR-EÉRENLENESRSRRAERINEI (获得 
该 图 的 彩色 版 本 ， 请 访问 www. iste. co. uk/priester/grain. zip), 


从 模拟 结果 可 以 看 出 ， 大 晶 粒 在 10 个 循环 之 后 发 生 了 连续 动态 再 结晶 。 小 
晶 粒 由 于 唱 界 受到 沉淀 相 的 钉 扎 ， 很 少 发 生变 化 ， 这 与 实际 情况 是 一 致 的 。 相 
反 ， 多 晶 聚 集体 最 终 表 现 出 了 锻造 织 构 ， 而 且 与 实验 获得 的 织 构 是 不 同 的 ， 所 
模拟 的 晶体 学 取向 差 也 没有 呈现 出 与 晶 界 33 相对 应 的 60° 取 向 差 。 因 此 ， 似 乎 
再 结晶 挛 晶 起 到 了 一 个 至 关 重 要 的 作用 ， 但 在 本 模型 中 并 没有 考虑 。 


3.7 结论 


蝇 界 以 及 唱 粒 的 性 质 和 尺寸 控制 着 多 晶体 的 整体 力学 行为 和 局 部 力学 行为 。 
由 于 变形 的 不 协调 性 以 及 这 种 不 协调 性 所 产生 的 内 应 力 ， 晶 界 会 诱发 强烈 的 唱 
内 和 晶 间 不 均匀 。 在 宏观 扩 度 和 介 观 扩 度 上 ， 唱 界 可 以 用 它们 分 隔 的 蝇 粒 之 间 
的 取向 差 以 及 它们 在 多 晶体 内 相对 于 外 加 应 力 的 位 置 加 以 表征 。 基 于 有 限 元 法 
的 研究 多 晶体 的 手段 是 有 效 的 工具 ， 只 要 它们 在 实验 上 是 有 效 的 ， 就 有 助 于 理 
解 变形 机 制 ， 能 够 更 好 地 观察 和 预测 局 部 力学 行为 。 

不 要 忘记 ， 摘 述 局 部 力学 场 的 目标 就 是 预测 材料 的 冷 损伤 。 然 而 ， 为 了 理 
解 唱 界 上 和 晶 界 附近 的 损伤 ， 有 必要 在 微观 扩 度 上 考虑 唱 界 的 厚度 、 唱 界 的 粘 
着 程度 、 唱 界 目 身 的 能 量 以 及 唱 界 与 基体 位 错 之 间 的 相互 作用 。 为 了 预测 诱发 
微 裂 纹 的 高 度 局 域 化 的 应 力 ， 我 们 有 必要 通过 实验 和 模拟 之 间 的 转换 来 关注 离 
散 位 错 和 原子 尺度 。 和 微观 尺度 和 宏观 尺度 之 间 的 转换 是 目前 研究 所 重点 关注 的 
内 容 ， 实 现 起 来 并 不 简单 ， 但 对 于 理解 品 界 效应 来 说 是 必要 的 。 另 一 个 重要 的 
问题 是 热机 械 过 程 〈《 如 再 结晶 ) ， 它 可 能 会 导致 新 的 结构 产生 ， 这 必须 加 以 考 
虑 。 这 一 领域 也 依赖 于 同样 的 实验 和 模拟 ,但 在 微观 尺度 和 宏观 尺度 上 的 转换 
还 有 竺 解决 。 
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4.1 WA 


固态 晶体 材料 的 高 温 塑 性 变形 是 材料 科学 中 的 一 个 非常 重要 的 领域 。 一 方 
面 ， 了 解 高 温 环境 下 工作 的 机 械 变形 材料 的 变形 规律 是 非常 重要 的 ; 另 一 方面 ， 
在 高 温 条 件 下 也 更 容易 通过 塑性 变形 的 方式 对 材料 进行 成 形 加 工 。 通 常 而 言 ， 
高 温 条 件 的 下 限 值 是 以 材料 的 绝对 熔点 温度 的 三 分 之 一 或 二 分 之 一 来 界定 的 。 
在 这 个 极限 值 所 对 应 的 温度 下 ， 扩 散 现 象 能 够 以 足够 快 的 速度 发 生 ， 以 致 其 在 
塑性 变形 机 制 中 扮演 看 一 定 的 角色 。 

通 和 而 言 ， 对 高 温 塑 性 变形 ， 在 蠕 变 条 件 下 〈 恒 定 载荷 或 应 力 ) 的 研究 要 
比 在 拉 伸 条 件 下 〈 人 恒定 变形 程度 或 伸 长 速率 ) 的 研究 更 为 频繁 。 多 数 情况 下 ， 
这 些 条 件 分 别 对 应 工作 环境 激励 和 材料 成 形 工艺 。 从 根本 而 言 ， 在 高 温 条 件 下 
的 基本 塑性 变形 机 制 是 相同 的 ， 而 且 与 实验 研究 方法 无 关 。 晶 界 在 众多 的 变形 
机 制 中 扮演 着 至 关 重 要 的 角色 。 

里 变 是 在 高 温 及 恒定 载荷 或 应 力 下 发 生 的 永久 塑性 变形 或 不 可 恢复 塑性 变 
形 。 可 以 将 蠕 变 曲线 〈 变 形 程度 关于 时 间 的 函数 ) 分 成 三 个 阶段 ( 见 图 4.1): 
初始 阶段 ， 此 时 变形 速率 = 减 小 ; 第 二 阶段 ， 在 此 期 间 变 形 速率 sr 被 认为 是 恒 
定 不 变 的 ; 第 三 阶段 ， 变 形 速率 增加 直至 断裂 。 

一 般 说 来 ， 蠕 变 行为 能 够 用 唯 象 关系 [见方 程 (4.1) ] 进行 表征 ， 其 可 以 
将 塑性 变形 速率 (多半 情 况 下 为 第 二 阶段 蠕 变 速率 sq ) 与 应 变 条 件 (应 力 和 温 
BE) 和 材料 的 力学 特性 AERE E Rau), AARE GARRE b) 以 及 显 微 
组 织 特性 CH UST d) 联系 起 来 ， 即 
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+ _AubD/ b \'/ o\" 

e = 7 (a) (x) (4.1) 
XB, 4 是 常数 ; D 是 扩散 系数 ; p 是 唱 粒 尺寸 指数 ; n 是 应 力 指数 。 它 们 相应 
的 值 取决 于 限制 蠕 变速 率 的 蠕 变 机 制 。 


A 


时 间 
4.1 里 变 曲 线 的 不 同 阶段 


E 
jl 


Ee, APPLE ARTI AU Bc FHU Zr LIES RON SES (Ah 
尺寸 和 位 错 密度 等 ) 演变 的 硬化 机 制 和 软化 机 制 。 

具有 恒定 变形 速率 的 蠕 变 第 二 阶段 一 定 对 应 于 硬化 和 软化 之 间 的 平衡 情况 。 
在 高 温 条 件 下 ， 变 形 速 率 由 位 错 攀 移 所 控制 ， 然 而 变形 本 身 主要 源 于 位 错 滑 移 。 
于 是 我 们 可 以 将 这 种 蠕 变 机 制 称 为 位 错 蠕 变 。 第 三 阶段 的 蠕 变 与 断裂 前 的 裂纹 
和 /或 孔洞 的 形成 与 发 展 有 关 。 这 种 情形 在 本 章 不 做 进一步 讨论 。 

对 于 陶 次 材料 ， 断 裂 时 的 总 蠕 变 变形 量 通 常 是 很 小 的 (小 于 3% ) ， 而 且 第 
三 阶段 的 蠕 变 特征 也 不 是 很 明显 ， 在 多 半 情 况 下 甚至 是 观察 不 到 的 。 蠕 变 变 形 
主要 是 由 于 扩散 所 引起 的 物质 迁移 所 导致 的 ， 而 且 此 时 没有 发 生 任何 的 晶 内 位 
错 运动 。 

扩散 蠕 变 在 得 到 实验 证 实 以 前 已 经 在 理论 上 进行 了 预测 。Nabarro 在 1948 年 
首次 提出 非 静 水 应 力 场 可 以 在 一 个 晶体 的 表面 产生 不 同 的 空位 浓度 ， 这 取决 于 
这 些 表面 相对 于 应 力 场 的 取向 。 这 些 空位 浓度 差 就 会 导致 这 些 表面 之 间 的 空位 
流动 以 及 向 相反 方向 进行 的 原子 或 离子 流动 。 在 一 个 单 唱 体 以 及 一 个 多 晶体 中 ， 
当 这 些 物质 迁移 是 通过 晶 格 内 的 扩散 来 实现 时 ， 我 们 将 这 种 蠕 变 机 制 称 为 体积 
扩散 蠕 变 或 Nabarro KE, Coble 已 经 建立 了 一 个 蠕 变 模 型 ， 该 模型 中 的 物质 迁 
移 是 通过 沿 着 唱 界 的 扩散 实现 的 。 我 们 将 这 种 蠕 变 机 制 称 为 晶 界 扩散 蠕 变 或 
CoblekEÆ, 

对 于 这 些 扩散 蠕 变 (Nabarro 蠕 变 或 Coble 蠕 变 ) 来 说 ， 这 意味 着 唱 界 充当 
了 理想 的 空位 发 生源 和 吸收 源 。 如 果 情 况 并 非 如 此 ， 而 且 扩 散 物 质 的 发 出 或 吸 
收 变 成 了 一 个 有 限 的 扩散 阶段 和 相应 的 蠕 变 阶段 ， 则 将 这 种 蠕 变 机 制 称 为 界面 
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反应 控制 蠕 变 。 

确定 变形 速率 的 唯 象 方程 (4.1) 的 每 组 不 同 参数 值 都 对 应 一 种 基本 里 变 机 
制 。 当 几 种 基本 蠕 变 机 制 共同 对 蠕 变 变形 起 作用 时 ， 如 果 这 些 机 制 是 并 行 起 作 
用 的 ， 则 蠕 变速 率 为 每 种 基本 蠕 变 机 制 所 导致 的 蠕 变 速率 之 和 [方程 (4.2) ]. 
对 于 基本 晴 变 机 制 串 行 起 作用 的 情况 ， 蠕 变速 率 的 倒数 为 串 行 的 每 种 蠕 变 机 制 
所 导致 的 蠕 变速 率 的 倒数 之 和 [方程 (4.3) ] ， 即 为 


b= 了 二 并 行 蠕 变 机 制 (4.2) 
-= 5 (4.3) 
E 5 £; 


在 本 章 中 ， 将 探讨 晶 界 在 晶体 材料 高 温 塑 性 变形 期 间 的 作用 和 行为 ， 具 体 
讨论 内 容 如 下 : 

1) 唱 界 与 晶 粒 长 大 。 在 高 温 条 件 下 ， 扩 散 机 制 会 引起 品 界 迁移 和 唱 粒 长 
大 。 在 本 章 将 简要 回顾 在 多 品 材料 蠕 变 期 间 所 发 生 的 品 粒 长 大 机 制 及 品 界 化 学 
组 成 演变 机 理 ， 并 能 够 依 此 修正 显 微 组 织 结构 参数 。 

2) 唱 界 与 星 变 机 制 。 依 次 详细 介绍 唱 界 物理 机 制 、 蠕 变 模型 、 蠕 变动 力学 
以 及 蠕 变 变 形 机 制图 。 

3) 细 蝇 材料 的 超 塑 性 。 细 唱 材 料 中 的 高 密度 唱 界 可 以 提高 材料 的 变形 程度 
和 变形 速率 。 


42 品 界 与 品 粒 增 长 


在 一 个 多 而 材料 中 ， 在 品 界 的 多 向 交叉 处 的 界面 拉 伸 平衡 会 使 晶 界 形成 一 
定 的 曲率 (ME 4.2) 。 小 唱 粒 通常 会 散在 唱 界 处 ， 曲 率 中 心 通 常 可 以 在 那些 唱 
粒 中 获得 。 根 据 拉 普 拉 斯 定理 ， 唱 界 附 近 的 小 唱 粒 原子 处 于 压缩 状态 ， 因 而 倾 
问 于 向 邻近 的 晶 粒 内 迁移 。 弯 曲 唱 界 两 侧 发 生 的 这 些 原子 跃迁 就 会 导致 这 些 晶 
界 问 它们 的 曲率 中 心 迁 移 。 总 而 言 之 ， 这 将 会 导致 多 晶体 材料 内 的 最 小 晶 粒 消 
失 ， 而 最 大 唱 粒 会 长 大 (JILA 4.2). 


4.2.1 唱 界 动力 学 与 晶 粒 长 大 定律 
品 界 迁移 速率 可 以 写成 如 下 形式 ， 即 
E sd (4.4) 
AF, J 是 穿 过 所 考虑 的 弯曲 唱 界 的 原子 流 密度 ; N 是 原子 体积 。 
J 可 以 写成 如 下 形式 : 


_ Pree du 
TE GT dx (4.5) 
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4.2 晶 界 曲率 以 及 晶 界 向 曲率 中 心 的 迁移 


AF, DEFA (TCB) 的 扩散 系数 ; du/dx 是 穿 过 品 界 的 化 学 势 梯 度 。 
该 化 学 势 梯度 被 认为 是 原子 穿 过 品 界 的 扩散 驱动 力 。 
依据 几 个 简化 的 假设 条 件 ， 可 以 得 出 


Drop a 
Vog ind ETB Yo d (4. 6) 


式 中 ，6cs 是 晶 界 厚度 ; a 是 取决 于 唱 粒 形状 的 比例 前 数 ; ycs 是 品 界 能 。 
假设 唱 界 迁 移 速 率 等 于 晶 粒 长 大 速率 ， 将 上 式 进 行 积分 ， 则 可 以 推导 出 抛 
物 线形 式 的 晶 粒 长 大 规律 ， 即 


D 
2 2. TGB 
d —d, =2a ETS? ent (4.7) 


尽管 存在 着 显 式 和 隐 式 的 简化 假说 及 假设 ， 以 抛物 线 规 律 描述 的 单 相 多 唱 
体 中 的 唱 粒 长 大 规律 ， 对 于 分 析 唱 粒 似乎 “正常 ”长 大 的 材料 模型 中 获得 的 实 
验 结果 仍 具 有 重要 的 参考 价值 。 

单 相 材料 中 经 常会 存在 异种 元 素 。 它 们 可 能 以 并 不 需要 的 杂质 形式 存在 ， 
或 者 以 挫 杂 元 素 的 形式 存在 ， 而 后 者 是 在 材料 制备 期 间 人 为 故意 加 入 的 。 这 些 
异种 元 素 可 能 固 溶 在 晶体 中 ， 也 可 能 在 唱 界 处 形成 偏 析 ， 或 者 在 品格 内 或 唱 界 
处 形成 沉淀 ， 这 取决 于 它们 在 晶体 相 中 的 溶解 度 。 这 种 唱 间 偏 析 或 沉 演 的 现象 
会 严重 影响 唱 界 迁移 ， 从 而 会 影响 晶 粒 增长 动力 学 。 

这 些 动 力学 方程 通常 用 下 面 的 形式 表示 : 

d -do =kt (4.8) 
IP, ABCA V Arrhenius 定律 的 形式 整合 了 温度 与 表面 激活 能 之 间 的 依赖 关系 。 

在 文献 中 可 以 找到 不 同 的 晶 粒 长 大 机 制 和 唱 粒 长 大 模型 ， 这 就 导致 指数 m 
的 值 在 2 ~4 范围 内 进行 变化 〈 见 表 4. 1) 。 对 于 许多 陶瓷 材料 来 说 ， 已 经 通过 实 
验 确定 其 n 值 接近 3。 表 4.1 表明 3 这 个 值 对 应 5 种 不 同 的 晶 粒 长 大 机 制 。 因 而 
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只 使 用 指数 n 的 值 似 乎 很 难 确 定 哪 一 种 机 制 对 晶 粒 长 大 起 决定 性 作用 。 如 采 控 
制 晶 粒 长 大 的 机 制 在 实验 研究 所 涉及 的 温度 范围 内 仍然 是 相同 的 ， 则 可 能 通过 
确定 系数 的 表面 激活 能 来 获取 关于 控制 机 制 的 其 他 数据 信息 。 

表 4.1 可 以 看 作 是 控制 晶 粒 长 大 机 制 的 函数 的 晶 粒 长 大 定律 指数 n 的 值 









纯音 
mm 在 晶 界 处 形成 偏 析 【 低 固 溶 度 ) 
在 晶 界 处 形成 偏 析 【〔 高 固 深 度 ) 

晶 界 扩散 合并 
体积 扩散 合并 

含 第 二 相 粒 子 
第 二 相 固 溶 
通过 第 二 相 扩 散 


4.2.2 晶 界 偏 析 与 沉淀 对 晶 界 迁移 的 影响 


这 部 分 要 主要 描述 唱 界 处 的 偏 析 和 沉 演 对唱 界 本 身 迁 移 的 影响 。 对 于 上 述 
这 些 现象 以 及 它们 对 于 晶 界 结合 影响 的 基本 信息 在 第 1 章 (1.2.1 节 ) 和 第 6 章 
(6.25) 进行 了 介绍 。 

对 于 一 个 不 可 迁移 的 唱 界 ， 可 以 将 偏 析 元 素 的 浓度 看 作 是 沿 着 唱 界 平面 的 
两 侧 对 称 分 布 。 如 果品 界 开 始 向 与 其 平面 垂直 的 方向 迁移 ， 则 偏 析 浓度 分 布 就 
不 对 称 ， 因 为 摊 杂 元 素 穿 过 唱 界 的 扩散 能 力 与 大 量 离 子 的 扩散 能 力 存在 差异 。 
这 种 穿 过 品 界 的 扩散 能 力 的 差异 等 价 于 阻碍 唱 界 迁移 的 作用 力 。 晶 界 为 了 能 够 
迁移 ， 必 须 拖 动 偏 析 元 素 。 这 就 减 小 了 唱 界 的 迁移 速率 。 

由 于 在 唱 界 处 偏 析 的 掺 杂 元 素 的 拖 忠 作用 减缓 了 晶 界 迁 黎 ， 对 此 很 小 有 人 
提出 相关 模型 来 解释 晶 界 迁 移 所 控制 的 晶 粒 长 大 机 制 。Cahn “所 提出 的 分 析 
方法 是 与 控制 机 制 的 物理 化 学 参数 直接 相关 的 。 

通过 评 佑 蝇 界 与 唱 粒 体积 内 部 之 间 分 布 的 溶质 原子 ， 并 基于 几 个 简化 的 假 
议 ， 可 以 发 现 蝇 界 迁 移 速 率 随 着 平均 晶 粒 尺寸 平方 的 倒数 而 变化 ， 即 
] 


3 
2 
4 
3 
1 
3 


Vos = EE M Fa = (4.9) 
将 上 述 方程 对 时 间 进 行 积分 ， 可 以 得 出 晶 粒 长 大 规律 为 
d -do =ki (4. 10) 


经 证 明 ， 由 品 界 偶 析 所 控制 的 晶 粒 长 大 规律 遵循 立方 定律 〈 见 表 4.1)。 对 
于 一 个 给 定 的 杂质 或 摊 杂 元 素 的 总 体 浓度 来 说 ， 这 种 晶 粒 长 大 动力 学 只 有 在 一 
定 的 唱 粒 尺寸 范围 内 是 有 效 的 ， 在 该 晶 粒 尺寸 范围 内 ， 摊 杂 元 素 只 在 晶 界 处 形 
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成 偏 析 而 不 发 生 第 二 相 沉 诞 析出 。 

多 晶体 的 晶 粒 长 大 会 导致 晶 界 密度 pc。(pcs 是 每 单位 体积 内 的 晶 界 面积 ， 单 
位 为 mm ) 的 减 小 。 实 际 上 ， 如 果 假 设 晶 粒 为 具有 直径 d 的 球形 ， 则 晶 界 密度 
可 以 看 作 是 一 个 晶 粒 的 二 分 之 一 表面 积 (两 个 晶 粒 共用 一 个 晶 界 ) 与 该 晶 粒 体 
积 的 比值 ， 即 


3 
PS ed wt (4. 11) 


因此 ， 唱 界 密度 随 着 晶 粒 尺 寸 的 倒数 而 变化 。 

为 了 解释 这 种 现象 以 及 它们 对 蠕 变 行为 的 影响 ， 选 择 氧化 铝 作 为 材料 模型 。 
事实 上 ， 对 于 该 种 材料 ， 人 们 已 经 广泛 研究 了 其 唱 界 处 的 结构 特性 、 化 学 组 成 
和 变形 机 制 ， 而 且 该 材料 中 的 大 部 分 添加 元 素 都 有 一 个 较 低 的 溶解 度 极 限 。 包 
就 是 如 此 ， 它 在 氧化 铝 中 的 溶解 度 大 约 为 10 x 10%, ， 这 可 能 是 由 于 其 离子 半 
径 较 大 的 缘故 。 的 确 ， 包 的 离子 半径 几乎 是 铝 的 两 倍 。 

在 晶 粒 长 大 期 间 ， 唱 界 处 的 摊 杂 元 素 浓度 随 着 品 粒 尺 寸 的 增加 而 增加 ， 其 
遵循 下 面 的 基本 规律 : 


3 
C =Cy + Coapa = Cy + Ces (4. 12) 


式 中 ，C、Cv 和 Ceas 分 别 是 整体 材料 、 唱 粒 内 和 品 界 处 的 挫 杂 元 素 浓 度 。 该 方程 
代表 唱 粒 内 和 唱 界 之 间 的 挫 杂 元 素 或 杂质 元 素 的 平衡 分 布 。 

晶 粒 体积 内 的 溶解 度 极限 是 LS,。 唱 界 处 的 挫 杂 元 素 的 溶解 度 极限 也 可 以 定 
义 为 LScs ， 它 对 应 某 一 体积 内 的 临界 浓度 ,该 体积 为 定义 为 晶 界 面积 与 平均 唱 
FIRES, 在 该 晶 界 厚 度 上 掺 杂 元 素 的 浓度 高 于 唱 粒 体积 内 部 的 浓度 ) 的 乘 
积 。 当 在 唱 界 处 的 掺 杂 元 素 或 杂质 元 素 的 浓度 高 于 这 个 临界 浓度 的 时 候 ， 就 要 
考虑 摊 杂 元 素 富 集 相 在 唱 界 处 的 沉淀 析出 问题 。 这 发 生 在 唱 粒 尺寸 高 于 临界 咒 
粒 尺 寸 dep 时 的 晶 粒 长 大 期 间 ， 其 中 dee 可 以 由 下 式 给 出 ， 即 
ALS cp 
FES 
式 中 ，4 是 一 个 与 唱 粒 形 貌 相关 的 常数 (对 于 视 同 为 球形 的 晶 粒 ， 其 值 为 3)。 
对 于 低 溶解 度 极限 ， 临 界 唱 粒 尺寸 与 掺 杂 元 素 或 杂质 元 素 的 总 体 浓度 成 反比 。 

在 唱 粒 长 大 期 间 ， 这 种 唯 象 方法 能 够 预测 具有 晶 界 偏 析 的 显 微 组 织 向 具有 
品 界 〈 及 三 叉 晶 界 ) 沉 演 析出 的 显 微 组 织 发 生 转 变 的 过 程 。 这 可 以 清楚 地 表现 
在 图 4.3 上 ， 该 图 给 出 了 根据 唱 粒 尺寸 而 确定 的 具有 偏 析 的 显 微 组 织 (工区 ) 
AAA TIEN DRA (IK). RAPS KAR RA -1 的 直线 分 开 。 

这 两 个 示意 图 可 以 用 作 获 得 更 接近 最 大 摊 杂 元 素 含 量 的 导向 图 表 ， 在 所 预 


dep = (4. 13) 
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图 4.3 最 界 偏 析 /沉淀 示意 图 : a) 对 于 一 个 斤 杂 多 晶体 ,通过 晶 粒 长 大 而 增长 的 晶 粒 尺 
寸 会 导致 一 个 纯 晶 界 偏 析 显 微 组 织 向 晶 界 偏 析 和 沉淀 混合 的 显 微 组 织 转变 ; b) HT 
杂 包 氧化 铝 ， 黑 色 符 号 对 应 的 是 富 纪 相 沉 淀 析出 (YAG) 的 显 微 组 织 , 这 已 经 用 透 
射电 镜 观 察 到 或 用 XX 射线 衍射 检测 到 "| 。 


测 的 该 最 大 挨 杂 元 素 含量 的 条 件 下 ， 没 有 在 多 晶体 的 品 界 处 析出 第 二 相 的 风险 。 
在 超 塑 性 条 件 下 ， 应 力 或 变形 可 以 加 速 晶 粒 长 大 动力 学 ( 见 4.4.3 节 )。 


4.3 ” 唱 界 和 里 变 一 一 相应 机 制 和 唯 象 定律 


蠕 变 过 程 涉及 几 种 机 制 ， 在 各 种 机 制 中 ， 品 界 都 起 着 主要 作用 。 其 主要 涉 
及 扩散 和 唱 界 滑动 。 晶 界 迁 移 经 常 作为 一 种 协调 变形 过 程 出 现 ， 或 者 是 由 于 变 
形 机 制 而 导致 的 结果 。 因 而 ， 本 节 的 第 一 部 分 将 致力 于 介绍 这 三 方面 的 内 容 ， 
然后 探讨 它们 各 目 对 里 变 行为 的 贡献 。 


4.3.1 Hall 


4.3.1.1 AFERI BOSE 

品 界 是 否 能 够 充当 扩散 流 的 发 生源 和 吸收 源 以 维持 局 部 平衡 是 一 个 非常 关 
键 的 问题 。 这 取决 于 唱 界 处 原子 流 的 产生 /吸收 速率 以 及 原子 远离 或 流 疝 界面 区 
域 的 扩散 速率 。 下 面 关注 两 种 极端 情况 : 1) 原子 发 生源 和 吸收 源 发 生得 足够 快 ， 
以 至 于 在 界面 处 可 以 维持 平衡 。 原 子 离开 和 并 人 唱 界 的 速率 〈 稳 态 ) 只 取决 于 
它们 的 扩散 速率 。 因 而 ， 品 界 迁 移 速 率 就 受到 发 生源 和 吸收 源 之 间 物 质 的 扩散 
速率 所 限制 。 在 这 种 理想 情况 下 ， 相 应 的 动力 学 是 由 扩散 控制 的 。2) 原子 发 生 
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源 和 吸收 源 可 能 发 生得 较 慢 ， 以 至 于 其 临近 区 域 无 法 维持 局 部 平衡 。 于 是 品 界 
迁移 速率 就 会 降低 ， 因 而 其 就 由 晶 界 处 的 发 生源 和 吸收 源 发 出 和 吸收 原子 的 速 
率 来 决定 。 这 种 动力 学 被 认为 是 受 界面 控制 的 。 通 常 而 言 ， 由 于 这 些 过 程 在 本 
质 上 是 顺序 发 生 的 ， 由 界面 控制 的 扩散 蠕 变 在 遭受 低 应 力 变形 的 细 唱 材料 中 是 
非常 显著 的 。 在 实际 情况 中 ， 两 种 动力 学 一 定 程 度 上 混合 发 挥 作 用 。 

一 个 重要 的 参量 就 是 吉 布 斯 自由 能 g.， 它 是 发 出 和 吸收 原子 所 需要 的 最 大 
能 量 ， 也 就 是 从 系统 中 所 获取 的 驱动 一 个 界面 产生 发 生源 和 吸收 源 所 需要 的 能 
量 。 这 种 能 量 既 分 布 在 发 生源 和 吸收 源 处 ， 也 分 布 在 周围 的 扩散 场 内 ”” 。 如 
果 这 个 能 量 高 于 激活 发 生源 /吸收 源 所 必需 的 能 量 ， 则 发 生源 /吸收 源 就 会 高 效 
地 运行 。g. 值 的 变化 取决 于 表 4.2 中 的 情况 ， 这 在 文献 [SUT95] 中 进行 了 详细 
的 讨论 。 

在 单 向 拉 伸 加 载 作用 下 的 扩散 蠕 变 期 间 ， 原 子 在 作用 应 力 的 影响 下 ， 从 纵 
向 晶 界 (发 生源 ) 向 横向 唱 界 (吸收 源 ) 迁移 。 当 由 于 原子 迁移 而 导致 多 晶体 
被 伸 长 时 ，g, 就 来 自 于 作用 应 力 所 做 的 功 。 其 因而 可 以 用 下 式 进 行 表达 : 

g.=of2 (4.14) 
&. 的 值 大 约 为 10” - 10 “eV, 
表 4.2 以 数量 级 表示 8, 值 【作为 发 生源 和 吸收 源 (发 出 和 吸收 原子 ) 
而 激活 晶 界 所 需要 的 最 大 能 量 ] EST 


O HRE | g,/eV 
淳 火 或 辐射 过 程 中 点 缺陷 的 消失 107! - 10? 
沉淀 析出 相 的 长 大 107? ~107! 
退火 过 程 中 位 错 环 的 消失 107? ~107! 
烧结 过 程 中 孔 际 的 消失 1075 -10 -* 
扩散 蠕 变 过 程 中 应 力作 用 下 的 界面 闭合 10-5 ~10~4 


对 于 小 角度 唱 界 来 说 ， 唱 界 网 络 格 点 的 生成 和 消亡 的 机 制 就 是 原始 位 错 的 
攀 移 ， 该 位 错 的 柏 氏 矢量 具有 一 个 与 晶 界 垂直 的 分 量 OO OR) d k p 
由 于 热 激 活 起 伏 而 在 位 错 割 阶 处 生成 和 消亡 〈 见 图 4.4)。 由 于 所 有 原始 位 错 不 
会 同时 攀 移 ， 因 此 这 些 过 程 通 常 更 为 复杂 。 如 果 存 在 一 些 非 本 征 位 错 ， 它 们 的 
攀 移 可 能 会 涉及 较 低 的 g, 值 。 一 个 小 角度 唱 界 内 的 刃 型 位 错 的 攀 移 可 以 直接 用 
透射 电镜 观察 到 ““” 。 

包含 次 生 局 部 位 错 的 奇异 唱 界 和 邻 位 品 界 倾向 于 保持 具有 相对 较 低 能 量 的 
基本 结构 ， 该 结构 由 原始 位 错 排列 而 成 ,这些 原始 位 错 都 以 规则 的 间距 紧密 排 
列 。 这 些 品 界 通过 次 生 位 错 的 攀 移 充当 点 缺陷 的 发 生源 和 吸收 源 ， 与 小 角度 晶 
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图 4.4 ASAE) S8 fir $8 NRA AIN ERTER DT, 
位 错 网 络 起 到 吸收 空位 的 作用 。 多 余 的 空位 在 
诱发 攀 移 的 位 错 割 阶 处 消失 。 


界 情 况 类 似 。 一 个 显著 的 差异 就 是 沿 着 唱 界 可 能 发 生 快 速 短程 扩散 。 当 具有 和 较 
高 的 g, 值 时 ， 非 本 征 位 错 也 可 能 出 现 并 且 对 动力 学 起 到 控制 作用 。 发 生源 和 吸 
收 源 的 运行 效率 取决 于 所 具有 的 次 生 位 错 密度 。 与 充当 点 缺陷 的 发 生源 和 吸收 
源 相关 的 次 生 位 错 的 攀 移 已 经 在 实验 上 得 到 了 证 实 OM! 

可 以 将 一 般 唱 界 假定 为 有 效 的 点 缺陷 发 生源 和 吸收 源 “ “|。 事 实 上 这 种 情 
况 已 经 通过 金属 材料 的 相关 实验 得 到 了 了 证实， 无论 它们 涉及 扩散 蠕 变 还 是 粉末 
烧结 ， 都 是 如 此 。 在 参考 文献 [BAL 80] 中 可 以 找到 关于 不 同类 型 晶 界 相应 效 
率 的 讨论 。 对 于 许多 奇异 晶 界 和 邻 位 晶 界 ， 缺 陷 的 产生 和 消失 局 限 在 晶 间 位 错 
的 格 点 上 。 这 些 格 点 的 密度 是 相对 较 低 的 。 对 g, 值 较 低 的 情况 尤其 如 此 ， 此 时 
驱动 力 不 足 以 诱发 位 错 缠 结 和 制 阶 的 形 核 ， 或 者 不 足以 显著 增加 位 错 线 的 长 度 。 
4.3.1.2 晶 界 滑动 

晶 界 滑动 就 是 一 个 晶 粒 相对 于 另 一 个 晶 粒 之 间 的 运动 ， 运 动 期 间 晶 粒 不 发 
生 任何 转动 ， 运 动 方向 位 于 晶 界 的 平均 平面 内 。 这 种 滑动 需要 晶 界 的 几何 变形 
或 者 需要 具有 局 部 物质 迁移 的 晶 界 网 络 结构 的 几何 变形 ， 于 是 可 以 将 这 种 晶 界 
滑动 称 之 为 滑动 协调 变形 ( 见 3.3.3.2 节 )。 

1. 扩散 协调 变形 

如 果 原 子 能 够 通过 扩散 的 方式 添加 到 晶 界 处 或 从 晶 界 处 离开 以 引起 唱 界 滑 
动 ， 则 这 种 滑动 可 以 导致 很 大 的 协调 变形 。 唱 界 区 域 就 扮演 着 原子 流 发 生源 和 
吸收 源 的 角色 ， 因 而 物质 迁移 就 以 扩散 的 方式 在 相 邻 晶 粒 内 部 和 /或 沿 着 晶 界 进 
行 ( 见 图 4.5)。 

对 于 一 般 唱 界 而 言 ， 假 定 滑动 速率 受 扩散 协调 变形 速率 控制 。 稳 态 滑动 具 
有 恒定 的 滑动 速率 , 该 速率 与 作用 应 力 和 扩散 系数 (DD, 或 Da) 成 正比 
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a) b) 


Æ 4.5 a) 非 平面 晶 界 滑 移 协调 变形 机 制 ; b) 晶 粒 内 部 的 扩散 协调 变形 机 制 ; 
c) 晶 粒 内 部 的 位 错 运动 协调 变形 机 制 “” ”| 。 


[pj 25。 对 于 体积 扩散 引起 的 晶 界 滑动 ， 滑 动 速率 与 唱 界 周期 和 成 正比 
例 。 如 果品 界 滑 动 是 由 唱 界 扩散 引起 的 ， 情 况 就 并 非 如 此 。 在 温度 较 低 及 入 较 
小 的 条 件 下 ， 品 界 扩 散 是 优先 进行 的 。 如 果 唱 界 是 临 位 唱 界 ， 且 具有 相对 较 高 
的 局 部 位 错 密 度 ， 而 相应 位 错 容 易 以 滑 移 和 攀 移 的 方式 沿 着 品 界 运动 ， 则 结果 
就 是 一 样 的 了 。 如 果 位 错 的 相 氏 矢量 之 和 的 方向 为 剪 切 方向 ， 则 产生 正 位 错 攀 
移 或 负 位 错 攀 移 所 需要 的 扩散 流动 与 通过 一 般 唱 界 所 获得 的 计算 结果 完全 相同 。 
品 间 位 销 在 奇异 品 界 和 临 位 唱 界 滑动 中 所 起 的 作用 在 许多 研究 中 已 经 通过 实验 
SSE. WER ”来 说 ， 晶 界 滑动 涉及 一 系列 位 错 的 位 移 。 对 于 和 锌 来 说 ， 
a RR AEA Eis, HAS RABAT. eee 
(EFA RI A ETE à RAD po 4c PON AES] 。 大 多 数 情 况 下 ， 它 们 源 于 晶 格 内 位 
错 与 品 界 之 间 的 相互 作用 。 可 以 进行 如 下 区 分 : 

1) 纯 品 界 滑 动 在 低 应 力 条 件 下 可 以 观察 到 ， 且 不 伴随 任何 唱 粒 变形 ，Coble 
里 变 就 属于 这 种 情况 。 对 铜 双 唱 所 进行 的 实验 表明 低能 唱 界 具有 更 高 的 滑动 阻 
力 “这 种 情况 还 会 发 生 在 晶 界 处 具有 高 原子 密度 的 氧化 铝 中 CE OI 
对 于 高 温 条 件 下 发 生 蠕 变 变 形 的 氧化 铝 多 晶体 来 说 ， 对 其 接近 特定 重合 取向 的 
唱 界 所 进行 的 研究 表明 ， 在 变形 后 的 许多 类 似 唱 界 中 ， 存 在 晶 间 位 错 - 人 党” — 
般 喇 界 不 会 包含 位 错 。 这 与 这 些 缺 陷 在 高 温 条 件 下 的 快速 协作 相 一 致 [ 见 第 2 
章 ]。 在 具有 偏 析 的 一 般 晶 界 处 存在 位 错 是 值得 关注 的 。 这 种 现象 将 在 4.3.4 节 
进行 讨论 。 

2) 诱发 晶 界 滑动 对 应 一 种 高 度 加 速 的 滑动 ， 此 时 相 邻 晶 粒 发 生 了 塑性 变 
Be NET REPAS SIT uESE ER (OLR 4. 6) MONS SHEOT] | (ip ge E. 
作用 ， 可 以 分 解 为 晶 间 位 错 ， 在 临 位 唱 界 情况 下 ， 该 晶 间 位 错 为 具有 DSC HR 
矢量 的 位 错 ， 在 一 般 品 界 情况 下 ， 该 晶 间 位 错 为 无 数 极 小 位 错 CLÉ 2 章 )。 在 
这 些 位 错 的 非 局 域 核心 处 的 剪 切 可 以 增加 滑动 ( 见 4.4 节 )。 值 得 注意 的 是 ， 具 
有 不 可 忽视 柏 氏 矢量 的 位 错 可 以 在 一 般 唱 界 中 找到 ( 见 第 2 章 ) ， 这 已 经 在 氧化 
铝 中 得 到 证 实 ， 最 近 在 应 力作 用 下 发 生 晶 界 迁 移 的 金属 铝 中 也 发 现 了 类 似 现 
4 "9*7: ( 见 4.3.1.3 节 )。 在 每 种 情况 下 ， 唱 界 都 扮演 了 位 错 吸收 源 的 角色 。 
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位 错 在 晶 界 处 协调 期 间 ， 滑 移 分 量 诱发 了 唱 界 滑动 ， 固 着 分 量 改变 了 唱 界 取向 


ANS 73,REA 85,WAT 78] p 


晶体 内 滑 移 






108S/m 


晶体 内 无 滑 移 


0 2 4 6 8 10 
t/h 


4.6 遭受 相同 应 力 的 两 个 相同 锌 双 晶 中 晶 界 滑动 量 与 时 间 的 关系 
(两 个 曲线 分 别 对 应 晶 格 内 发 生 滑 移 和 不 发 生 滑 移 的 情况 ) PS 


2. 基于 唱 粒 内 塑性 变形 的 协调 机 制 

这 种 机 制 发 生 在 相对 较 高 的 应 力 条 件 下 ， 其 方式 也 较为 复杂 ， 取 决 于 晶 界 
作为 位 错 发 生源 和 吸收 源 所 扮演 的 角色 。 

对 品 间 滑 移 的 阻碍 会 引起 局 部 应 力 集中 ， 其 可 以 通过 晶 粒 内 部 的 位 错 发 射 
而 得 到 释放 。 这 就 导致 了 一 种 硬化 ， 其 变形 速率 随 着 应 力 的 变化 遵守 寡 律 
A us : 

所 有 这 些 过 程 的 动力 学 都 随 着 品 界 结构 的 不 同 而 变化 ， 奇 异 晶 界 和 临 位 唱 
界 的 滑动 速率 要 比 一 般 晶 界 低 〈 见 图 4.7) 5。 实际 上 ， 一般 
唱 界 中 的 位 错 协作 明显 更 容易 〈( 见 第 2 章 )。 而 且 ， 对 于 以 扩散 过 程 为 基础 的 协 
调 变 形 情 况 来 说 ， 奇 异 晶 界 和 临 位 唱 界 不 是 理想 的 位 错 “ 发 生源 和 吸收 
源 ” [ KAT95] z 
4.3.1.3 BAIT 

依据 是 否 涉及 扩散 问题 ， 可 以 将 晶 界 运动 划分 为 两 种 类 型 ， 即 守恒 运动 和 
非 守 恒 运 动 。 

(1) 非 守 恒 运 动 。 在 扩散 过 程 占 主导 的 情况 下 ， 晶 界 处 空位 浓度 的 升 高 对 
唱 粒 的 长 大 是 有 利 的 。 为 了 维持 局 部 平衡 ， 晶 粒 以 及 三 叉 晶 界 的 迁移 是 必要 的 。 
这 种 迁移 会 形成 弯曲 唱 界 〈( 见 图 4.8)。 

(2) 守恒 运动 。 当 引起 唱 界 滑动 的 位 错 具 有 一 个 相关 台阶 时 ， 在 迁移 和 滑 
动 之 间 就 存在 一 种 耦合 。 耦 合 系数 8 就 是 晶 界 迁移 距离 与 平行 于 晶 界 的 位 移 之 
比 。 图 4. 9 所 示 为 由 一 个 平行 于 晶 界 的 DSC 晶 格 内 位 错 滑 移 而 引起 的 一 个 室 =9 
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图 4.7 在 金属 铝 中 的 一 个 一 般 晶 界 和 两 个 临 位 晶 界 的 晶 界 滑动 量 随 着 时 间 的 变化 曲线 
(NEJI o =1MPa, T=800K) [E 





a) b) c) 


图 4.8 最 界 弯曲 物理 机 制 示 意图 : a) 初始 状态 ; 
b) 晶 界 滑动 后 ; c) 晶 界 局 部 迁移 后 ”]。 


mAs. RA RAR 可 以 用 几何 模型 进行 预测 [ero9 。 

然而 ， 实 验 获 得 的 耦合 系数 经 常 要 上 比 这 些 几 何 模型 预测 的 小 。 而 且 ， 后 者 
无 法 应 用 于 一 般 晶 界 。 最 近 开发 的 一 个 模型 可 以 解释 细 晶 金属 铝 多 晶体 中 所 观 
察 到 的 实验 现象 。 这 种 迁移 是 通过 间断 位 错 的 运动 CLÉ 1 章 ) 实现 的 ， 其 中 
位 错 的 柏 氏 矢量 与 晶 界 平行 。 这 种 迁移 还 涉及 一 个 有 限 数量 原子 的 局 部 重 排 ， 
而 不 发 竺 任何 长 程 扩 散 〈 见 图 4. 10 ) aTM 09, Mov 10) 

在 超 塑 性 条 件 下 变形 的 材料 ， 可 以 看 到 其 晶 粒 长 大 速度 要 快 于 非 变 形 的 样品 
(但 该 样品 已 经 历 了 相同 的 温度 循环 ) 。 引 起 晶 粒 长 大 的 机 制 将 在 4. 4. 3 节 讨 论 。 
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晶 界 平面 为 (114) HE =9 重合 晶 界 。 由 于 柏 氏 矢量 为 六 的 位 错 的 滑 移 ， 


4.9 
晶 界 迁 移 到 GB, 位 置 (虚线 处 )。 





图 4.10 面 心 立 方 (FCC) 晶 系 中 “一 般 晶 界 ”25. 43” <100 > “应 力作 用 下 的 晶 界 迁 ， 

移 模型 ”, 该 晶 界 平面 为 无 理 数 。 晶 界 平面 在 阶梯 处 发 生 分 解 。 由 于 柏 氏 矢量 沪 =S, -S, 

间断 位 错 的 滑 移 而 导致 的 晶 界 迁移 ,该 差 值 为 台阶 顶部 和 底部 的 剪 切 之 差 。 沿 着 阶梯 分 解 

的 位 错 的 反复 滑 移 就 导致 了 与 阶梯 平行 的 台阶 的 运动 ,从 而 造成 了 晶 界 的 迁移 。 在 灰色 
平行 四 边 形 中 发 生 了 短程 原子 重 排 t% M 


4.3.2 MBH Ray 
里 变速 率 可 能 受到 以 下 变形 机 制 的 控制 : 
1) ANSE (WEESS 和 WEES7) 。 
2) 体积 扩散 (Nabarro WEE) 或 唱 界 扩散 (Coble KE), 


3) 界面 反应 。 
4) Ha IH A 


138] :353 晶 界 与 晶体 塑性 ssss: 


这 些 不 同 的 基本 变形 机 制 ， 究 竟 哪 一 种 会 大 致 以 一 种 主要 的 方式 对 蠕 变 变 
形 做 出 贡献 ， 这 将 取决 于 材料 的 性 质 (金属 与 合金 材料 或 陶瓷 材料 ) 、 显 向 组 织 
( 唱 粒 尺寸 和 晶 界 密度 ) 、 温 度 范 围 和 应 力 强 度 ， 其 中 每 种 变形 机 制 都 可 能 成 为 
或 不 可 能 成 为 控制 蠕 变速 率 的 基本 机 制 。 下 面 将 简要 介绍 每 种 变形 机 制 的 相关 
模型 以 及 相应 里 变速 率 的 表达 式 。 以 氧化 铝 为 例 ， 了 解 唱 界 化 学 组 成 对 蠕 变动 
力学 的 影响 。 对 变形 速率 受 唱 界 滑动 控制 的 情况 ， 在 超 塑 性 现象 中 会 涉及 ， 将 
在 4.4 节 进 行 详细 介绍 。 
4.3.2.1 蠕 变 和 位 错 

在 金属 及 其 合金 中 ， 位 错 滑 移 运动 会 受到 许多 障碍 物 〈 沉 演 析 出 相 和 品 界 
等 ) 的 阻碍 。 位 铺 攀 移 能 够 改变 滑 移 面 ， 因 而 会 使 位 错 能 够 克服 这 些 障碍 。 变 
形 源 于 位 错 滑 移 ， 但 变形 速率 受 位 错 攀 移 控制 ， 因 而 也 受到 体积 扩散 的 控制 。 
变形 速率 可 以 写成 应 力 的 次 具 的 形式 ， 即 

È a) (4.15) 
AF, Dy EARP RAM, 无 论 是 涉及 滑 移 和 攀 移 共存 机 制 还 是 一 个 纯 攀 移 机 
制 ， 应 力 指数 ”的 一 般 取 值 范围 均 为 4 ~5。 

多 晶体 可 以 通过 蠕 变 发 生变 形 ， 而 无 须 晶 界 滑动 的 参与 。 然 而 ， 在 高 温 条 件 
下 ， 品 界 请 动 就 成 了 一 种 额外 的 变形 机 制 ， 其 会 增加 变形 速率 。 于 是 晶 界 滑动 与 
品 粒 变形 相 耦 合 。 其 一 般 过 程 可 以 看 作 是 由 于 唱 粒 内 变形 而 协调 的 滑 移 过 程 ， 其 
会 限制 变形 速率 。 唱 粒 内 的 变形 速率 会 遵循 蠕 变 寺 律 关系 。 应 力 指 数 n 的 增加 与 
变形 带 上 晶 格 内 位 错 的 局 域 化 有 关 ， 于 是 晶 界 滑动 就 变 得 尤为 重要 PI 
4.3.2.2 扩散 控制 的 蠕 变 

标准 蠕 变 扩散 模型 考虑 了 拉 伸 加 载 和 压缩 加 载 作用 下 的 晶 界 。 在 拉 伸 应 力 
作用 下 ， 空 位 浓度 在 处 于 拉 伸 加 载 作 用 下 的 唱 界 处 会 升 高 ， 而 在 处 于 压缩 加 载 
作用 下 的 唱 界 处 会 降低 ， 结 果 会 产生 一 个 空位 流量 。 空 位 扩散 可 以 在 晶 内 或 晶 
界 处 发 生 。 蠕 变 则 受 最 快 的 扩散 机 制 所 控制 。 

1. 体积 扩散 (Nabarro FT) 

对 于 像 离 子 化 合 物 等 几乎 没有 滑 移 系 的 晶体 结构 来 说 ， 热 变形 只 能 源 于 扩 
散 引 起 的 物质 迁移 。Nabarro 针对 一 个 既 具 有 拉 伸 应 力作 用 又 具有 压 应 力作 用 的 
简单 形状 晶体 提出 了 一 个 简单 模型 ， 用 以 估算 变形 速率 ， 该 变形 速率 只 源 于 体 
积 扩 散 所 引起 的 物质 迁移 ”|。 

于 是 变形 速率 可 以 写成 如 下 形式 : 





DO o 
CAT d 
AF, 2 和 了 ,分 别 是 原子 体积 和 体积 扩散 系数 。 


E (4.16) 
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该 变形 速率 与 应 力 和 晶 粒 尺寸 平方 的 倒数 成 正比 例 。 更 先进 的 模型 考虑 了 
A EB PERS 。 变 形 速率 也 与 应 力 o 及 晶 粒 尺寸 4 平方 的 倒数 成 正比 。 该 
变形 速率 主要 取决 于 温度 、 体 积 扩散 系数 及 激活 能 Qvo 

2. Gary AL (Coble 蠕 变 ) 

考虑 一 个 经 过 晶 界 或 沿 着 晶 界 的 扩散 流动 ， 其 扩散 速率 快 于 体积 扩散 ，Co- 
ble 建立 了 一 个 简单 模型 “““ ， 在 该 模型 中 ， 这 种 扩散 流动 是 通过 一 个 厚度 为 
6 的 晶 界 截面 实现 的 ， 因 而 与 cad 成 正比 例 ， 这 与 Nabarro-Herring Wii 4 f HY AN 
同 ， 该 模型 是 通过 一 个 与 d 成 正比 例 的 表面 扩散 来 实现 扩散 流动 的 。 

变形 速率 于 是 可 以 写成 如 下 形式 : 
£ oc aoa . F (4.17) 

就 如 同 Nabarro 蠕 变 一 样 ， 变 形 速率 取决 于 温度 、 扩 散 系 数 以 及 激活 能 Qor 
(激活 能 Ces 不 同 于 体积 扩散 激活 能 Qy) ( 见 图 4. 11) 。 该 变形 速率 也 随 着 应 力 
c 呈 线 性 变化 ,但 其 与 晶 粒 尺寸 立方 的 倒数 成 正比 例 。 


Inie 





图 4.11 蠕 变 速率 随 着 温度 倒数 的 变化 关系 。 当 蠕 变 机 制 并 行 起 作用 时 ,最 快 
的 蠕 变 机 制 控制 宏观 动力 学 。 通 常 而 言 , 体积 扩散 激活 能 高 于 晶 界 扩散 激 
活 能 ， 因 而 其 成 为 控制 高 温 蠕 变 的 动力 学 。 


通常 而 言 ， 体 积 扩 散 激 活 能 Qy 要 高 于 晶 界 扩散 激活 能 0cs， 当 温度 更 低 且 
蝇 粒 尺寸 更 小 时 ， 蜂 变 速率 甚至 更 受到 晶 界 扩散 的 控制 ( 见 图 4. 11), 

3. 变形 协调 性 及 唱 界 滑动 

在 以 前 的 模型 中 ， 无论 是 体积 扩散 还 是 晶 界 扩 散 ， 唱 粒 伸 长 都 源 于 由 扩散 
引起 的 物质 迁移 。 伴 随 着 试 样 在 拉 伸 载荷 作用 下 的 伸 长 变形 ， 晶 粒 伸 长 在 宏观 
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尺度 上 也 可 以 观察 到 。 

在 一 个 多 晶体 材料 中 ， 蝇 粒 之 间 必 须 一 直接 触 ， 彼 此 之 间 不 会 沿 看 唱 界 分 
开 。 因 而 与 晶 粒 伸 长 相克 合 的 每 个 唱 粒 中 心 的 位 移 必然 伴随 着 一 个 晶 粒 相对 于 
为 一 个 品 粒 的 一 定位 移 ( 见 图 4.12)。 当 蝇 粒 沿 看 与 拉 伸 载 答 轴 平 行 的 方向 伸 长 
得 越 来 越 大 时 ， 品 粒 网 络 就 处 于 亚 称 状 态 ， 品 界 就 开始 滑动 ， 以 便 维持 唱 粒 之 
KES CAN 2. LIF 63] 


C 





| 


初始 状态 无 唱 界 滑动 变形 晶 界 滑动 变形 


图 4.12 扩散 蠕 变 与 晶 界 滑动 。 从 每 个 晶 粒 的 尺度 上 都 可 以 看 到 样品 的 宏观 变形 ， 
但 要 想 维 持 多 晶体 晶 粒 之 间 的 粘着 ， 就 要 求 晶 界 之 间 存 在 一 定 的 滑动 各 “] 。 


对 于 大 变形 来 说 ， 品 粒 的 转移 过 程 可 能 伴随 着 晶 粒 转动 ( 见 图 4. 13) ， 也 可 
能 不 发 生 蝇 粒 转动 ( 见 图 4. 14) 。 如 果 样 品 发 生 较 大 的 伸 长 变形 ， 其 也 可 能 保持 
具有 等 轴 品 的 显 微 组 织 。 这 需要 唱 界 发 生 滑 动 和 迁移 。 因 而 ， 这 一 过 程 可 以 看 
作 是 伴随 晶 界 滑动 的 扩散 蠕 变 或 者 是 由 扩散 协作 的 晶 界 滑动 ?S93 。 





图 4.13 ”扩散 蠕 变 期 间 可 能 发 生 的 晶 粒 转动 示意 图 。a) 初始 状态 ; b 所 有 晶 界 都 具有 相同 
的 符 性 ， 晶 界 滑动 过 程 中 不 发 生 晶 粒 转动 ; c) 与 水 平 晶 界 相 比 ， 垂直 晶 界 的 黏 性 是 无 
限 大 的 ,水平 晶 界 发 生 滑动 后 出 现 晶 粒 转动 ”31 。 
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图 4.14 扩散 蠕 变 期 间 可 能 出 现 的 不 发 生 晶 粒 转动 的 三 维 晶 粒 重 排 示意 图 。 晶 粒 之 间 彼 此 
滑动 , 直至 它们 展示 出 了 晶 界 小 平面 ， 较 低 或 较 高 水 平 的 晶 粒 都 可 能 到 达 表 面 。 通 过 扩散 ， 
为 了 获得 最 终 的 轮廓 , ERARE TAR, 


4.3.2.3 界面 反应 控制 的 蠕 变 

对 于 大 多 数 材 料 而 言 ， 扩 散 蠕 变 定律 能 够 让 我 们 对 一 些 实验 结果 给 出 解释 ， 
如 蠕 变速 率 与 温度 、 应 力 和 晶 粒 尺寸 之 间 的 依赖 关系 。 然 而 对 于 一 些 具 有 很 小 
晶 粒 尺寸 的 材料 来 说 ， 在 低 应 力 和 低温 条 件 下 发 生 蠕 变 时 ， 可 以 观察 到 如 下 
现象 

1) 里 变速 率 要 比 扩散 蠕 变 模型 预测 的 值 低 得 多 。 

2) 里 变速 率 关 于 应 力 呈 非 线 性 变化 。 

3) 变形 速率 依赖 于 唱 粒 尺寸 的 倒数 ， 而 不 是 依赖 于 唱 粒 尺寸 立方 的 倒数 
(Coble R25) 或 唱 粒 尺寸 平方 的 倒数 (Nabarro BRE) 。 

对 模型 和 实验 之 间 的 这 些 差异 ， 一 些 解 释 是 唱 界 作为 空位 发 生源 或 吸收 源 
Pree! 。 人 们 已 经 提出 ， 空 位 在 晶 界 处 的 发 出 和 吸收 是 通过 晶 界 平面 
内 位 错 的 非 守恒 位 移 实现 的 ( 见 4.3.1 节 )。 这 些 运动 可 能 受到 偏 析 或 唱 间 第 二 
相 的 阻碍 。 于 是 扩散 物质 的 发 出 或 吸收 动力 学 就 会 受到 限制 。 唱 界 不 再 被 认为 
是 理想 的 瞬间 发 生源 和 吸收 源 ， 而 且 蠕 变速 率 也 受到 这 些 “ 界 面 反 应 ”动力 学 
的 限制 。 

对 由 界面 反应 控制 的 蠕 变 ， 相 应 的 模型 通过 简单 的 关系 式 将 蠕 变 速率 与 应 
力 和 唱 粒 尺寸 关联 起 来 ， 例 如 


ex (4.18) 


式 中 ， 应 力 指 数 nn 等 于 1 ”或 2”"”， 具体 取决 于 相关 模型 。 

因而 ， 对 于 里 变速 率 随 着 唱 粒 尺寸 倒数 而 变化 的 蠕 变 来 说 ， 其 与 受 唱 界 扩 
散 (d^) 或 体积 扩散 (d 7) 控制 的 蠕 变相 比 ， 存 在 着 很 大 的 不 同 。Coble Ez 
模型 外 推 至 很 小 的 唱 粒 尺寸 时 ， 将 会 导致 严重 的 蠕 变速 率 高 估 问 题 (如 将 在 
lum 唱 粒 太 寸 下 求 得 的 里 变速 率 值 外 推 至 100nm 唱 粒 尺寸 时 ， 所 得 到 的 蠕 变 速 
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率 值 会 高 出 1000 fF). 

对 于 晶 粒 尺寸 越发 细小 的 材料 而 言 ， 界 面 反应 机 制 占 据 主导 地 位 。 扩 散 路 
径 的 长 度 和 相应 的 扩散 时 间 就 会 随 着 晶 粒 尺寸 的 增加 而 减 小 。 对 于 唱 粒 最 细小 
的 显 微 组 织 来 说 ， 扩 散 物 质 发 出 或 吸收 所 持续 的 时 间 就 会 等 于 〈 或 者 甚至 长 于 ) 
从 发 生源 到 吸收 源 的 扩散 时 间 ， 这 两 种 机 制 是 串 行 起 作用 的 ， 因 而 最 慢 的 机 制 
将 限制 蠕 变速 率 。 通 过 减 小 晶 粒 尺寸 ， 控 制 蠕 变速 率 的 蠕 变 机 制 将 从 扩散 机 制 
转向 界面 反应 机 制 ( 见 4.6 市 )。 


4.3.3 本 构 蠕 变 律 和 变形 机 制图 


根据 蠕 变 模型 ， 会 得 到 蠕 变速 率 表 达 式 ， 如 方程 (4.1)。 表 4.3 总 结 了 这 
种 唯 象 定律 的 不 同 参数 值 ， 其 与 控制 蚂 变 速率 的 蠕 变 机 制 相对 应 。 
表 4.3 高 温 蠕 变 机 制 特征 参数 
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分 析 二 元 化 合 物 〈 如 氧化 物 或 离子 化 合 物 ) 的 扩散 蠕 变 ， 必 须 事先 考虑 不 
同 物质 〈 阴 离子 和 阳离子 ) 的 不 同 扩散 系数 (AEP RAR AD MA), 
还 要 考虑 通过 扩散 方式 运输 整个 分 子 的 必要 性 ， 以 便 保 持 唱 体 的 电 中 性 和 化 学 
性 质 。 

例如 ， 对 于 氧化 铝 (Al0;) 而 言 ， 蜂 变 速率 必须 用 全 局 扩散 系数 或 两 极 扩 
散 系 数 来 表达 ,时 

DaDo 
wh 2D, + 3D, 

这 种 两 极 扩散 系数 是 一 种 表面 扩散 系数 。 它 是 单个 物质 通过 不 同 的 可 能 路 
径 的 扩散 系数 相对 值 的 函数 。 由 于 每 个 物质 都 可 能 以 体积 扩散 的 形式 或 以 晶 界 
扩散 的 形式 进行 扩散 ， 因 而 扩散 路 径 的 数量 是 扩散 物质 的 两 倍 ， 可 以 知道 ， 每 
种 机 制 都 能 作为 控制 机 制 。 当 这 些 机 制 并 行 发 挥 作用 时 ， 限 制 变形 速率 的 扩散 
机 制 就 是 最 慢 的 物质 以 最 快 的 路 径 进 行 扩 散 的 那 种 "”，” 。 这 对 于 像 氧 化 铝 这 样 
的 大 多 数 氧 化 物 来 说 确实 如 此 ， 它们 当中 不 同 物质 的 扩散 系数 会 相差 几 个 数 
EX 





D (4. 19) 
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图 4.15 给 出 了 不 同 蠕 变 机 制 的 蠕 变速 率 的 有 效 范 围 ， 该 蠕 变速 率 可 以 看 作 
是 在 给 定 温 度 和 应 力 下 的 晶 粒 尺寸 的 函数 。 不 同 直线 的 斜率 -3 和 -2 分 别 对 应 
FAD RORA (Coble KE) 的 唱 粒 尺寸 指数 p =3 和 体积 扩散 蠕 变 (Nabarro 
KATE) 的 唱 粒 尺寸 指数 p 22. 
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图 4.15 纯 氧 化 铝 在 给 定 温度 和 应 力 下 的 蠕 变速 率 作 为 晶 粒 
尺寸 函数 时 的 扩散 机 制 有 效 范围 图 。 


对 于 最 小 的 晶 粒 尺寸 来 说 ， 蠕 变 受 晶 界 处 铝 离子 的 扩散 控制 ， 然 而 对 于 最 
大 唱 粒 尺寸 来 说 ， 氧 离子 的 体积 扩散 将 成 为 控制 变形 速率 的 蠕 变 机 制 。 这 些 考 
虑 对 于 非 迭 杂 的 纯 氧化 铝 是 有 效 的 。 在 唱 界 化 学 组 成 和 旺 变 这 一 节 ( 见 4.3.4 
T) 可 以 看 到 ， 唱 界 偶 析 或 唱 界 第 二 相 沉淀 的 存在 显著 影响 了 相应 的 扩散 系数 
和 相应 的 里 变速 率 。 

对 于 一 种 给 定 的 材料 来 说 ， 基 本 变形 机 制 就 成 为 一 定 温 度 、 应 力 和 晶 粒 尺 
才 范 围 内 的 主要 蠕 变 机 制 。 在 1972 年 ， 为 了 能 够 简单 形象 地 表示 起 主导 作用 的 
各 种 蠕 变 机 制 所 代表 的 区 域 ，Ashby 提出 了 蠕 变 机 制图 ”。 这 些 区 域 的 界限 
所 对 应 的 线 意 味 看 由 相 邻 区 域 的 蠕 变 机 制 所 导致 的 变形 速率 是 相等 的 。 

第 一 类 里 变 机 制图 代表 给 定 品 粒 斥 寸 下 的 以 应 力 和 温度 为 坐标 的 蠕 变 机 制 
范围 〈《 见 图 4. 16) 。 更 准确 地 说 ， 纵 坐标 代表 用 弹性 模 量 归 一 化 的 应 力 的 对 数 ， 
模 坐 标 代表 用 材料 的 熔点 温度 归 一 化 的 温度 。 

第 二 类 里 变 机 制图 是 通过 将 晶 粒 斥 寸 看 作 应 力 的 函数 ， 以 对 数 参 考 坐 标 来 
表示 给 定 温度 下 起 主导 作用 的 蠕 变 机 制 范围 。 这 些 蠕 变 机 制图 特别 适合 晶 粒 尺 
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4.16 BARA 0. 1mm 的 纯 镍 变形 机 制图 ”1。 
寸 是 蠕 变 机 制 (Coble IÆ, Nabarro 蠕 变 和 界面 反应 蠕 变 ) 重要 参数 的 材料 。 
在 这 些 类 型 的 里 变 机 制图 中 ， 区 域 界 限 在 多 半 人 情况 下 都 是 直线 ， 如 图 4.17 中 
1500°C 时 的 氧化 铝 的 情况 就 是 如 此 。 使 相 邻 两 个 蠕 变 机 制 的 变形 速率 相等 ， 可 
以 发 现 唱 界 扩散 蠕 变 与 界面 反应 扩散 蠕 变 范围 的 分 界线 斜率 为 -1， WERD EUR 
变 与 界面 反应 扩散 蠕 变 范围 的 分 界线 斜率 为 -2。 如 果 不 同 蠕 变 机 制 的 扩散 激活 
能 为 已 知 ， 也 可 以 从 该 图 推断 出 其 他 温度 下 的 变形 机 制图 。 
氧 的 体积 扩散 
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图 4. 17 “” 挫 杂 和 氧化 镁 的 氧化 铝 在 15007 C HH BO ETE ELI E77 7, NASA [HEU 80]. 


:2333 第 4 章 ， 蠕 变 与 高 温 塑 性 一 晶 界 动力 学 52355 Blas 


4.3.4 蠕 变 模型 的 局 限 性 、 晶 界 化 学 组 成 和 蠕 变 


里 变 模 型 的 应 用 会 遇 到 缺乏 关于 扩散 系数 的 可 靠 数据 问题 ， 这 是 因为 扩散 
系数 会 由 于 杂质 或 合金 元 素 的 存在 而 发 生 很 大 的 变化 。 材 料 中 昂 粒 扩 寸 和 品 春 
的 随机 性 分 布 会 影响 里 变 定律 常数 5 从” 。 根 据 介 观 尺度 的 模拟 结果 ， 拓 扑 
多 相 性 以 及 上 述 所 有 取决 于 晶 界 的 扩散 系数 的 变化 都 会 诱发 严重 的 应 力 
ficii Moro] 

晶 间 化 学 组 成 的 影响 是 非常 复杂 的 ， 下 面 将 以 氧化 铝 为 例 来 说 明 这 种 影响 。 
FIX TAF, BRAEMAR HES. Abe int 
di 254129 B8 ABAD B) AS IN RE T BNE. KT BAR DAA RURE 
溶解 度 ， 因 而 会 在 唱 界 产生 偏 析 。 它 们 能 够 增加 或 降低 蠕 变速 率 。 所 观察 到 的 
变化 趋势 与 摊 杂 物 在 晶 间 扩散 中 的 作用 是 一 致 的 。 基 于 从 头 算 的 解释 将 蠕 变 速 ， 
率 与 Al-0 离子 键 的 电离 度 联系 起 来 了 ， 即 里 变速 率 的 减 小 与 更 高 的 电离 度 有 
SENOS] ALPE T DLEBAETERE O ROYO] 。 它 对 于 力学 性 能 的 有 益 影 响 是 
在 1968 年 被 发 现 的 ， 并且 申 请 了 专利 中， 目前 仍 是 基础 研究 的 主题 。 包 的 
影响 被 归 因 于 “ 格 点 阻碍 ”效应 ， 即 氧 和 铝 唱 界 扩散 减弱 所 致 ””” RT, RG 
变速 率 的 降低 要 比 扩散 减弱 所 导致 的 速率 降低 更 为 显著 ““”，。 

在 包 存 在 的 条 件 下 ,许多 唱 界 在 变形 后 都 含有 非 平 衡 位 错 网 络 ( 见 
图 4.18); 在 包 缺 失 的 条 件 下 ， 这 些 网 络 只 有 在 邻 位 晶 界 中 才能 够 观察 
BR) 。 由 于 有 序 化 合 物 的 形成 ， 包 在 晶 间 位 错 核 心 处 的 优先 偏 析 已 经 在 双 晶 
中 被 观察 到 (ILE 4. 19) POST 于 是 蠕 变速 率 的 降低 可 以 用 唱 界 处 位 错 运 
动 的 减 慢 加 以 解释 。 

包 在 蠕 变动 力学 中 的 作用 实际 上 更 为 复杂 “” ， 因 为 在 变形 期 间 会 发 生 晶 
粒 长 大 ， 这 将 会 导致 第 二 相 沉 淀 析 出 。 在 下 面 的 内 容 中 ， 分 析 蠕 变 参数 的 演化 
时 ， 考 虑 了 这 些 显 微 组 织 结构 的 变化 。 

对 于 1pm 的 晶 粒 尺寸 而 言 ， 摊 杂 阳 离子 的 浓度 达到 450 x 10 *% (YAAI) 就 
会 导致 里 变速 率 的 表面 激活 能 显著 增加 (对 于 非 摊 杂 氧 化 铝 来 说 ,将 从 
450kJ/mol 增 加 到 550kJ/mol; Xf BAR AE KL, KMA 700kJ/mol 增加 到 
800kJ/mol) 。 这 与 图 4. 20 所 示 的 Ine 5j 1/7 关系 图 中 斜率 较 大 的 直线 相对 应 。 
对 于 这 种 晶 粒 斥 寸 和 这 种 挫 杂 水 平 ， 氧 化 名 的 显 微 组 织 在 晶 界 处 就 会 产生 包 偏 
析 ， 而 不 会 发 生 富 包 相 沉淀 析出 〈 见 图 4.3)。 

如 果 观 察 在 不 同 包 挫 杂 水 平 (0 x 10 7*96 、225 x 10 *96 450 x 10 *% 和 
775 x10 *96 Y/Al) 和 20MPa 应 力 下 蠕 变速 率 随 着 晶 粒 尺寸 的 变化 情况 ， 可 以 注 
意 到 以 下 特点 CULÉ 4.21) : 


PPT 品 界 与 品 体 塑 性 sss 
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图 4.18 182: 3052 89 SL i8 e e HERE SE ETE IS BS REFS E (TEM) RA (ER) o 
a) r£ sa EE ASE, 位 错 以 孤立 的 形式 存在 或 以 伪 周 期 网 络 的 形式 排列 ; b) 晶 格 
内 的 位 错 分 解 为 晶 间 位 错 的 过 程 ; c) 晶体 内 从 三 叉 晶 界 发 射 的 位 错  ”。 





图 4.19 具有 菱形 这 晶 取向 以 及 挫 杂 包 的 氧化 铝 双 晶 的 扫描 透射 电镜 (STEM) RA. ER 
场 像 表 阴 存 在 两 个 平行 位 错 网 络 , 其 间隔 为 26nm。 高 角度 圆 环 暗 场 像 (HAADF) 表明 包 在 位 
错 核 心 处 的 优先 偏 析 。 铝 的 化 学 图 ( 取 自 缺陷 周围 的 光谱 图 ) 表明 铝 被 纪 所 置换 "|。 
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图 4.20 MARTA lpm 的 非 扒 杂 氧化 铝 和 挫 杂 所 氧化 铝 (450ppm Y/Al) 
在 20MPa 和 100MPa 应 力 下 的 蠕 变速 率 关 于 温度 倒数 的 函数 曲线 。 

1) 对 于 非 挫 杂 氧化 铝 来 说 ， 当 唱 粒 斥 寸 稍 高 于 lum 时 ， 和 斜率 会 发 生变 化 。 
斜率 从 -1 转变 为 -3， 这 正好 对 应 于 从 界面 反应 蠕 变 机 制 (p = -1) 转变 为 晶 
界 扩散 蠕 变 机 制 (p= -3) ( 见 表 4.3)。 

2) 对 于 摊 杂 包 的 氧化 铝 来 说 ， 当 晶 粒 尺寸 较 小 时 ， 尤 其 在 掺 杂 水 平 很 高 
时 ， 存 在 变形 速率 平台 (BIRR ES MARTI). 

3) 对 于 所 有 挫 杂 包 的 氧化 铝 来 说 ， 当 唱 粒 尺寸 高 于 0.6pm 时 ， 斜 率 等 于 -3。 

HEAR TAF 0.6 ~ lum 范围 时 ， 摊 杂 包 可 能 会 导致 界面 反应 蠕 变 
(p= -1 时 的 非 摊 杂 氧化 铝 ) 转变 为 Coble HAD AE (p= -3)。 包 在 晶 界 
处 偶 析 会 延缓 唱 界 扩散 蠕 变 机 制 动 力学 ， 于 是 晶 界 扩散 蠕 变 机 制 就 再 次 成 为 主 
要 的 控制 机 制 。 从 整个 系统 而 言 ， 当 显 微 组 织 具 有 的 晶 粒 尺寸 高 于 蠕 变速 率 平 
台 对 应 的 唱 粒 斥 寸 时 ， 唱 界 处 就 会 产生 富 包 相 沉 淀 析出 ， 然 而 对 于 具有 更 小 晶 
粒 矿 才 的 显 微 组 织 来 说 ， 只 会 在 晶 界 处 语 集 包 ， 而 不 会 产生 沉淀 析出 。 蠕 变速 
率 平台 对 应 于 唱 界 扩散 的 临时 加 速度 ， 这 与 富 包 第 二 相 沉淀 析 出 机 制 有 关 。 这 
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种 解释 与 烧结 行为 是 一 致 的 ”“” 。 
利用 关于 摊 杂 和 包 的 氧化 铝 (一 种 模型 材料 ) 的 这 些 例子 ， 我 们 希望 强调 品 
界 化 学 组 成 及 其 演化 对 控制 高 温 蠕 变 的 扩散 机 制 的 重要 性 。 








图 4.21 添加 所 (225ppm、450ppm 和 775ppm Y/Al) 或 不 添加 纪 的 搭 杂 MeO 氧化 铝 在 
20MPa 应 力 下 的 蠕 变速 率 关 于 晶 粒 尺寸 的 函数 曲线 。 在 20MPa 应 力 下 的 1250 CHARS 
速率 曲线 是 从 1450 人 时 的 里 变速 率 曲 线 计算 的 ， 计 算 时 采用 了 不 同 掺 杂 
KPA BAR RRB 。 


4.4 品 界 与 超 塑 性 


4.4.1 唯 象 理论 与 微观 机 制 


对 于 许多 细 唱 多 晶体 材料 〈 包 括 陶 资材 料 ) 来 说 ， 当 它们 承受 高 温 
(T20.5T,) 力学 载荷 作用 时 ， 在 断裂 前 会 发 生 非 常 严重 的 变形 (〈 百 分 之 几 百 ) 。 

在 低 应 力 下 的 蠕 变 条 件 下 ， 变 形 速 率 要 高 出 几 个 数量 级 (10 和 ~ 10-?s- )， 
要 比 经 典 的 扩散 蠕 变 的 变形 速率 高 。 应 力 指数 接近 1， 这 可 以 确保 变形 的 稳定 
性 ， 并 能 够 抑制 在 小 变形 速率 下 就 会 导致 断裂 的 缩 颈 现象 。 

由 于 高 变形 速率 以 及 材料 成 形 应 用 的 缘故 ， 大 多 数 情况 下 超 塑 性 是 在 拉 伸 
加 载 条 件 下 研究 的 ， 材 料 施 加 一 定 的 伸 长 率 或 一 恒定 变形 速率 ， 而 且 在 研究 过 
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程 中 ， 流 动 应 力 将 作为 变形 速率 、 变 形 温度 和 显 微 组 织 的 果 数 。 
流动 应 力 对 变形 速率 的 敏感 性 可 以 用 下 面 关 系 式 中 的 指数 m 进行 量化 : 
Tae" (4. 20) 
实验 结果 可 以 表示 为 给 定 温 度 和 晶 粒 尺寸 下 的 流动 应 力 关 于 变形 速率 的 对 
数 坐标 曲线 〈 见 图 4. 22) 。 
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非常 有 限 的 晶 粒 伸 长 

晶 粒 集团 整体 滑动 

晶 粒 迹 线 大 部 分 平行 
BUR ^E Sei 


m=0.5 
p=2~3 
OO 
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4.22 MERA [logo =f (lg s ) ] 的 参数 总 结 以 及 该 曲线 几 个 区 域 的 显 微 组 织 变化 [ss 。 

这 些 曲 线 的 斜率 与 应 力 对 变形 速率 的 敏感 指数 m 相对 应 。 超 塑性 源 于 几 种 
变形 机 制 的 综合 作用 ， 其 中 晶 界 滑动 在 工区 中 起 主要 作用 ， 该 区 对 应 于 最 高 的 
m 值 和 最 高 的 伸 长 率 。 变 形 速率 的 激活 能 对 应 于 晶 界 扩散 的 激活 能 ， 晶 粒 尺 寸 
指数 对 应 于 唱 界 扩散 机 制 的 晶 粒 斥 寸 指数 Cp =3) 或 体积 扩散 机 制 的 晶 粒 尺寸 
指数 (P=2)。 

超 塑性 变形 是 局 部 不 均匀 变形 ” 。 在 给 定时 刻 ， 几 种 变形 的 微观 机 制 会 
同时 发 生 在 几 个 显 微 组 织 区 域 。 这 种 现象 称 为 “微观 组 织 多 样 性 ”( 见 
图 4. px EN : 

超 塑性 变形 行为 的 具体 机 制 包括 唱 界 扩散 、 唱 粒 转动 与 重 排 、 唱 界 滑动 与 
滑 移 协作 和 最 终 的 唱 界 迁移 ， 详 细 内 容 如 下 : 

1) 蝇 界 扩散 被 认为 是 一 种 与 其 他 微观 机 制 相互 作用 的 机 制 。 

2) 显著 的 唱 粒 转动 (小 于 45°) 一 般 发 生 在 低 变 形 速率 条 件 下 “|， 
它 源 于 唱 界 滑动 速率 之 间 的 差异 ， 这 取决 于 唱 粒 周围 的 晶 界 类 型 ”1 m 
三 维 重 排 会 导致 初始 相 邻 晶 粒 之 间 的 分 离 。 而 且 ， 由 相 邻 晶 界 平面 形成 的 晶 粒 
WLI TE PAT AB SB a ZB] (ILR 4. 14). 

3) 品 粒 重 排 会 受到 唱 粒 转动 的 促进 ， 因 而 似乎 受 晶 界 滑动 控制 。 
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图 4. 23 “微观 组 织 多 样 性 ”效应 : 几 种 变形 机 制 同时 发 生 在 几 个 不 同 的 显 微 组 织 区 域 ， 例 如 
a) 晶 粒 出 现 ; b) 扩散 蠕 变 ; c) 位 错 沿 着 晶 界 滑 移 和 攀 移 ; d) 晶 粒 转移 ; 
e) 最 大 晶 粒 内 的 滑 移 ; f) teu, 


4) 一 组 晶 粒 沿 着 最 大 剪 应 力 方向 的 协同 滑动 已 经 在 图 4. 24 中 示意 出 来 。 
它 也 伴随 着 晶 界 的 协同 迁移 全” ER 晶 粒 并 不 发 生变 形 。 唱 粒 的 这 种 集 
体 运动 行为 支持 了 晶 粒 团 复 的 概念 ， 而 且 也 表明 了 晶 粒 团 复 对 材料 性 能 的 重要 
意义 '"”]。 唱 间 滑 移 的 贡献 在 I 了 区 是 最 大 的 ， 超 过 了 75% 0799!. 


“a 2 ^ Æ > 
TASSIS 
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图 4.24 超 塑 性 变形 期 间 的 协同 晶 界 滑动 : a) 试 样 侧面 表面 的 初始 状态 ; b) 由 于 晶 粒 团 
徐 在 滑动 系统 A 中 的 剪 切 而 发 生 的 变形 ; c) 又 由 于 晶 粒 团 簇 在 滑动 系统 B 中 的 剪 切 而 
REMC” 。 
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lum) 中 ， 在 几何 结构 上 结构 有 序 的 晶 界 在 变形 后 会 有 位 错 产生 。 对 唱 间 位 销 
攀 移 已 经 在 Al-40% Zn 合金 中 进行 了 研究 77, Bum 〈 如 晶 界 台阶 和 三 
LER) 所 引起 的 位 错 塞 积 会 产生 应 力 ， 从 而 导致 晶 粒 内 部 位 错 的 发 
jjiPUwo,DUNSI ( 见 图 4.25)。 这 些 位 错 会 穿 过 晶 粒 ， 并 与 对 面 的 晶 界 相互 作用 。 
位 错 吸 收 过 程 中 会 激发 晶 界 滑动 [KA76,KA2,YAL83a VALS3b, VALB6] 

超 塑性 变形 会 减少 全 局 织 构 这 一 事实 并 不 支持 晶 格 内 位 错 在 变形 中 的 作用 。 
人 们 通过 对 局 部 晶体 学 织 构 的 精确 原 位 测量 着 重 给 出 了 一 种 双 相 金属 合金 材料 
的 晶 粒 伸 长 〈 正 或 负 ) RaMÉ NT, 。 这 证 明 开 区 的 晶 间 滑 移 就 是 晶 界 和 三 又 晶 
界 处 的 应 力 协作 过 程 ， 它 并 不 会 对 整体 伸 长 变形 做 出 贡献 。 





— 
滑 移 方向 


图 4.25 由 晶 粒 内 部 的 位 错 发 射 进行 协作 的 晶 界 滑动 示意 图 : 
a) 由 三 叉 晶 界 引起 的 位 错 塞 积 ; b) 由 晶 界 台阶 引起 的 位 错 塞 积 。 


晶 粒 长 大 与 唱 界 运动 的 增长 有 关 ， 这 源 于 在 应 力作 用 下 的 空位 浓度 ””。 

总 之 ， 超 塑性 变形 的 共性 特征 如 下 : 

1) 具有 伸 长 晶 粒 的 初始 不 均匀 显 微 组 织 在 变形 初期 会 变 成 具有 等 轴 唱 粒 的 
显 微 组 织 。 其 至 在 发 生 严 重 的 伸 长 变形 之 后 ， 唱 粒 仍然 是 等 轴 的 。 品 粒 长 大 在 
低 应 力 条 件 下 具有 最 大 值 。 

2) 铝 界 滑动 起 主要 作用 ， 涉 及 由 扩散 控制 的 品 间 位 错 滑 移 和 攀 移 。 晶 粒 集 
团 的 协同 滑动 与 晶 界 迁移 相 耦 合 。 

3) 三 维 唱 粒 重 排 涉及 唱 粒 转动 。 

4) 涉及 品格 内 位 错 活动 ， 但 仍 难 以 进行 量化 ,到 目前 为 止 ， 其 只 对 应 一 种 
协作 机 制 ， 而 不 是 具体 的 变形 机 制 。 

因而 ,“ 品 界 位 错 蠕 变 模型 ”能 够 解释 超 塑 性 变形 中 涉及 的 大 部 分 现象 CU 
表 4.4)。 
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纯 扩散 
扩散 蠕 变 
唱 界 位 错 攀 移 诱发 的 扩散 
晶 界 位 错 的 “ 纯 滑 移 ” 运 动 
SEDE EU 受阻 滑动 一 一 品格 内 位 错 的 发 身 
蝇 格 内 位 错 吸 收 所 “诱发 ”的 滑动 
与 间断 位 错 相关 的 唱 界 台阶 的 运动 
HAE 


扩散 诱发 的 晶 界 迁移 


4.4.2 不 同 模型 


从 前 面 的 这 些 超 塑性 变形 机 制 和 显 微 组 织 结构 特征 可 以 看 出 ， 人 们 已 经 进 
行 了 许多 模型 的 和 尝试。 大 部 分 模型 只 能 部 分 预测 超 塑 性 变形 的 复杂 特征 。 根 据 
后 界 滑动 是 通过 扩散 协作 实现 的 还 是 晶体 内 位 错 发 射 协作 实现 的 ， 可 以 将 所 提 
出 的 模型 分 为 两 类 。 然 而 ， 每 一 个 模型 都 试图 对 超 塑 性 变形 给 出 一 个 全 面 的 解 
释 ， 尤 其 是 变形 速率 的 三 个 阶段 。 
4.4.2.1 通过 扩散 协作 的 晶 界 滑动 

在 超 塑 性 变形 机 制 的 各 种 模型 中 ，Ashby 和 Verall 在 1973 年 提出 的 模型 尽 
管 简 单 ， 但 仍 是 解释 细 唱 多 晶体 材料 超 塑 性 基本 机 制 和 动力 学 的 最 直观 的 模 
HUSA) 。 材 料 的 伸 长 变形 是 通过 晶 粒 的 转移 实现 的 ， 而 唱 粒 尺寸 或 形状 都 没有 
发 生 任何 变化 。 

对 变形 过 程 中 显 微 组 织 不 发 生变 化 的 原因 可 以 做 出 如 下 解释 ， 即 变形 主要 
是 由 唱 界 滑动 引起 的 ， 而 且 在 唱 界 滑动 中 伴随 着 扩散 引起 的 物质 迁移 (Ul 
图 4. 26) 。 唱 粒 中 心 在 相对 较 长 的 距离 (对 于 +0.55 的 真实 变形 ， 接 近 于 唱 粒 
尺寸 ) 上 不 均匀 地 运动 。 

通过 简单 的 几何 推理 ， 可 以 获得 关于 超 塑 性 蠕 变 变形 速率 的 表达 式 ， 该 表 
达 式 的 有 效 条 件 是 忽略 界面 反应 的 影响 ， 其 具体 形式 如 下 : 

QD, 0.727 3. Big Len 

ra Us d / *  dD, | 








& =100 


AP, DES LCE 

除了 与 三 项 对 应 的 临界 应 力 外 ， 该 方程 恰好 与 Nabarro-Herring ÆA Coble 
蜂 变 并 行 起 作用 时 的 变形 速率 的 表达 式 相同 。 唯 一 的 差别 是 该 方程 预测 的 变形 
速率 是 最 快 的 ， 要 高 出 7 倍 ， 这 可 能 是 由 于 里 变 协作 是 通过 较 少 的 物质 以 最 短 
的 距离 扩散 迁移 所 致 ， 因 而 就 会 产生 一 个 最 高 的 变形 速率 。 变 形 速率 与 应 力 和 
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图 4.26 超 塑 性 变形 示意 图 : 这 种 变形 是 通过 扩散 协作 引起 的 晶 界 滑动 实现 的 。 


晶 粒 斥 寸 之 间 的 关系 不 发 生 改 变 。 

自从 前 面 提 到 的 模型 被 提出 以 后 ， 人 们 还 开发 了 其 他 的 模型 ， 这 些 模型 考 
虑 了 位 错 攀 移 ， 因 而 考虑 了 空位 发 生源 和 吸收 源 的 离散 性 质 ， 而 且 也 考虑 了 界 
面 反应 的 可 能 性 ， 参 考 文献 [ART 83] 就 给 出 了 相关 的 例子 。 通 过 考虑 品 粒 的 
三 维 运动 ， 可 以 获得 一 个 更 有 实际 意义 的 模型 “” 。 

这 些 模型 虽然 提 及 了 晶 间 位 错 的 运动 ， 但 实际 上 并 没有 考虑 这 些 位 错 在 超 
塑性 中 的 作用 。 
4.4.2.2 位 错 运 动 控 制 的 晶 界 滑动 

根据 这 些 模型 ， 唱 界 滑 动 会 受到 不 利 取 回 蝇 粒 的 阻碍 ， 或 者 受到 唱 界 台阶 
的 阻碍 ， 这 都 会 导致 唱 粒 内 位 错 的 发 射 。 这 些 位 错 会 与 对 面 的 唱 界 相互 作用 。 
它们 在 晶 界 处 的 相互 协作 会 使 晶 界 滑动 继续 进行 ， 从 而 控制 变形 Oe 

变形 速率 与 o /d 成 正比 例 。 根 据 滑 移 带 模型 ， 当 作用 应 力 增加 的 时 候 ， 应 
力 指 数 和 唱 粒 尺寸 指数 分 别 增加 和 减 小 ” 。 
4.4.2.3  Perevezentsev 模型 

通过 考虑 材料 的 物理 参数 和 显 微 组 织 结构 参数 ， 该 模型 能 够 预测 完整 的 sig- 
moidal 变形 曲线 的 基本 特征 ”9 。 该 模型 的 一 种 基本 思想 就 是 位 错 和 
晶 界 之 间 的 相互 作用 会 激发 晶 界 滑动 “”““ 。 该 模型 的 另 一 种 基本 思想 就 是 在 变 
形 期 间 的 瞬间 激发 状态 下 ， 品 界 会 发 生 迁 移 。 这 种 迁移 源 于 唱 格 内 位 错 流动 而 
导致 的 唱 界 结构 的 去 稳定 化 。 进 入 唱 界 的 位 错 核心 会 连续 传播 (LE 4. 27) 。 相 
关 的 目 由 体积 大 约会 增加 1%。 这 有 助 于 扩散 系数 的 局 部 增加 (自从 文献 
[VET 9] 发 表 以 来 ,该 现象 已 经 在 实验 上 被 观察 到 了 )， 而 且 这 也 有 助 于 减 小 
滑动 阻力 。 在 处 于 激发 态 的 唱 界 部 分 区 域 的 末端 会 出 现 应 力 集中 。 应 力 集中 的 
释放 可 以 通过 唱 粒 内 部 发 射 位 错 来 实现 。 缺 陷 与 对 面 唱 界 的 相互 作用 对 于 保持 
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晶 界 这 种 自我 激发 过 程 的 连续 性 来 说 是 非常 必要 的 。 当 大 部 分 唱 界 都 处 于 一 种 
“激发 状态 ”时 ， 晶 粒 的 牛顿 黏 性 流动 就 实现 了 。 这 会 产生 一 种 超 塑 性 变形 ， 也 
会 形成 少量 的 位 错 ， 这 种 现象 可 以 在 唱 格 内 观察 到 。 








图 4. 27 “ 准 攻 性 流动 ”模型 示意 图 。a) “AMR” HER, 在 该 岛 处 会 发 生 应 力 
分 散 ， 这 种 应 力 分 散 是 由 于 晶 格 内 的 位 错 吸 收 引起 的 ; b) 晶 粒 内 的 位 错 发 射 和 改变 取向 
关系 的 位 错 的 出 现 。c) 在 大 量 的 位 错 流 动 下 , “AMBER” SASS ee, 

从 而 沿 着 晶 界 处 会 形成 一 种 连续 的 超 塑 性 状态 (LRR ie), 

该 模型 会 涉及 由 唱 格 内 位 错 与 唱 界 的 相互 作用 引起 的 位 错 分 解 产 物 ; 

1) 固着 位 错 。 它 会 引起 额外 的 取向 差 ， 由 于 是 短程 扩散 ， 因 而 其 协作 时 间 
也 很 短 (额外 的 取 问 差 会 从 一 个 唱 界 到 男 一 个 唱 界 而 发 生变 化 ， 这 就 会 导致 在 
三 义 唱 界 处 存在 旋转 位 移 )。 

2) 滑 移 位 错 。 它 于 变形 期 间 在 唱 界 处 累积 ， 不 发生 应 力 释 放 。 位 错 的 传播 
时 间 因 而 受到 位 钳 未 到 达 相 消 位 置 前 的 障碍 处 的 滑 移 位 错 分 量 的 攀 移 所 控制 。 

Sigmoidal 变形 曲线 的 第 二 部 分 的 宏观 本 构 律 如 下 : 

Po =e( 全 | H ares (4.22) 

在 该 方程 中 ， 唯 一 可 调节 的 参数 就 是 位 错 传 播 时 间 和 晶 界 黏度 比 ， 这 取决 
于 品 界 是 处 于 激发 态 还 是 平衡 态 (ILA 4. 28), 

该 模型 有 助 于 计算 各 种 变形 过 程 对 整体 变形 的 贡献 ( 即 晶 界 滑动 、 晶 粒 变 
形 和 扩散 蠕 变 ) 。 


4.4.3 晶 粒 长 大 和 超 塑 性 变形 


超 塑 性 变形 经 常 伴随 有 唱 粒 长 大 ， 唱 粒 长 大 动力 取决 于 变形 速率 ， 而 且 要 
比 遭 受 相 同 热 循 环 但 没有 发 生变 形 的 材料 高 得 多 。 这 种 在 超 塑 性 条 件 下 的 变形 
材料 中 的 晶 粒 加 速 长 大 现象 已 经 在 金属 合金 材料 全 ”以 及 陶瓷 材 
ptm) COLE 4.29) 中 进行 了 报道 。 

在 Sn-1% Bi 合金 中 ， 中 间 变 形 速率 对 应 于 对 应 变速 率 的 高 度 敏感 区 域 ， 因 
而 所 提出 的 唱 粒 长 大 机 制 就 是 基于 在 晶 界 处 产生 过 量 空位 的 思想 ， 从 而 导致 晶 
界 运动 的 增加 “*” 。 后 来 ， 对 于 这 种 由 于 超 塑性 变形 而 导致 的 晶 粒 长 大 加 速 现 
象 ， 相 应 的 解释 模型 考虑 了 唱 界 滑动 所 引起 的 三 又 晶 界 处 的 损伤 问题 。 

根据 Perevezentsev 模型 ， 引 起 三 叉 晶 界 处 额外 取向 差 和 旋转 位 移 的 位 错 与 内 








5555 第 4 章 ， 蠕 变 与 高 温 塑 性 一 一 曲 界 动力 学 5553: 


6) 


iT 
Dy GB 





105 104 10-3 10-2 
o/G 


图 4.28 里 变速 率 关 于 应 力 的 函数 曲线 : RH [方程 (4.23) ] 理 论 值 和 几 种 超 
塑性 合金 的 实验 值 之 间 的 比较 ”| 。 


外 应 力 之 间 的 相互 作用 会 为 晶 界 的 迁移 提供 一 种 额外 的 驱动 力 。 相 比 之 下 ， 品 
界 运动 取决 于 固着 位 错 和 向 错 运 动 以 及 该 运动 与 晶 界 运动 之 比 。 该 模型 提出 了 
晤 界 迁移 的 解析 表达 式 。 当 晶 粒 长 大 动力 学 由 三 叉 唱 界 运 动 决定 时 ， 所 提出 的 
模型 表达 式 为 
(2) -(2) =D, CC CRT) 73 (4.23) 
当 唱 粒 斥 寸 接近 纳米 太 寸 时 ， 超 塑性 变形 会 涉及 唱 粒 内 部 的 塑性 局 域 化 问 
题 ， 位 错 会 在 品 粒 之 间 的 多 回 量 界 交 汇 处 塞 积 。 在 唱 界 处 没有 玻璃 相 而 且 具 有 
很 细 晶 粒 (150nm) 的 氧化 包 稳 定 的 氧化 铬 就 属于 这 种 情况 ”" 。 唱 界 滑动 伴 
随 两 种 协作 机 制 ， 即 由 变形 导致 的 唱 粒 动态 长 大 或 加 速 长 大 和 晶 粒 内 部 位 错 带 
的 形成 〈 位 锐 由 三 叉 唱 界 处 发 射 ) 。 这 些 位 错 塞 积 被 认为 是 源 于 加 工 硬化 (位 错 
增殖 ) 和 回复 (位 错 攀 移 ) 之 间 的 平衡 。 文 献 [WEE 68] 认为 回复 是 一 种 限制 
机 制 。 
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4.5 展望 : 纳米 材料 的 里 变 


最 近 十 年 ， 许 多 研究 者 已 经 致力 于 研究 超 细 晶 材 料 或 纳米 晶 材 料 的 变形 和 
E, FLFR RT BO) 和 陶瓷 材料 ' “2 。 对 于 这 些 材 料 来 说 ， 里 变速 率 
方程 (如 Coble 所 提出 的 方程 ) 所 预测 的 变形 速率 通常 要 比 实验 获得 的 变形 速率 
高 得 多 。 为 了 解释 这 种 差异 ， 学 者 们 提出 了 临界 应 力 的 概念 ， 即 在 该 临界 应 力 
以 下 ， 蠕 变速 率 将 为 零 ; 有 的 学 者 认为 是 与 经 典 扩散 机 制 串 行 起 作用 的 界面 反 
应 机 制 的 限制 所 致 。 对 纳米 材料 的 蠕 变 , 已 经 提出 了 其 他 模型 ， 如 三 线 扩散 蠕 
变 模型 (TLD)'“ ”或 晶 界 相 蠕 变 模型 (GBP)!U"""/. TLD 蠕 变 是 经 典 扩散 里 
变 向 纳米 晶 材 料 的 推广 ， 它 考虑 了 沿 着 三 叉 晶 界 (该 模型 中 被 称 为 三 线 晶 界 ) 
的 短程 扩散 和 纳米 材料 中 的 很 大 的 晶 界 面积 。 在 该 模型 中 ， 蠕 变速 率 随 着 57/4 
而 变化 ， 这 种 类 型 的 蠕 变 只 适用 于 兄 粒 尺寸 d 小 于 46 的 情况 。GBP ÉD AR 
看 作 是 一 个 具有 一 定 蠕 变速 率 的 单独 相 。 变 形 速 率 与 Des/d 成 正比 例 ， 但 与 晶 
界 厚 度 8 无关， 这 与 Coble 蠕 变形 成 了 鲜明 的 对 比 。 对 于 纳米 晶 材 料 来 说 ， 可 靠 
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的 蜂 变 实验 数据 是 非常 有 限 的 ， 这 主要 是 因为 很 难 建立 具有 稳定 显 微 组 织 的 块 
体 材 料 。 因 此 ， 所 建立 的 模型 的 相关 参数 几乎 不 可 能 通过 实验 来 确定 。 

可 以 将 蠕 变 行 为 和 烧结 行为 进行 一 下 比较 。 烧 结 工艺 是 获取 致密 材料 的 一 
种 经 典 制造 工艺 ， 其 显 微 组 织 可 以 得 到 控制 。 对 在 加 载 条 件 下 的 致密 化 速率 ， 
又 可 以 发 现 其 对 晶 粒 尺寸 的 依赖 关系 与 蠕 变速 率 是 相同 的 。 同 样 ， 对 于 很 小 的 
晶 粒 尺寸 来 说 ， 与 扩散 机 制 串 行 起 作用 的 界面 反应 控制 机 制 会 成 为 导致 更 低 致 
密 化 速率 (与 扩散 机 制 相 比 ) 的 原因 。 

本 章 所 思考 的 一 些 问题 表明 扩散 机 制 是 如 何 成 为 高 温 塑 性 变形 中 的 一 种 基 
本 机 制 的 。 然 而 ,具有 一 般 显 微 组 织 结构 的 材料 的 蠕 变 定律 无 法 外 推 至 纳米 电 
材料 。 唱 界 高 温 动 力学 是 理解 和 控制 相关 现象 的 主要 手段 。 从 蠕 变 的 角度 而 言 ， 
纳米 唱 材 料 并 没有 达到 人 们 的 预期 。 
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5.1 前 言 


在 本 章 中 ,将 重点 介绍 低 周 疲劳 (LCF) 。 低 周 疲劳 与 合金 和 金属 材料 有 关 ， 
其 对 应 的 生命 周期 大 约 在 循环 次 数 为 10 - 10 范围 ， 并 且 涉 及 严重 的 循环 塑性 
变形 。 

循环 塑性 一 般 通 过 在 试 样 上 进行 简单 的 力学 试验 (通常 为 拉 伸 一 压缩 试 
验 ) 来 进行 表征 ， 实 验 设备 上 配备 一 个 引伸 计 ， 能 够 控制 一 个 给 定 幅 值 Ae 
的 周期 变形 〈( 见 图 5.1la)。 为 了 了 解 更 多 细节 内 容 ， 读 者 可 参考 文献 
[DOQ 09] 和 [PIN 08]。 在 这 些 试验 期 间 ， 我 们 可 以 记录 应 力 啊 应 和 捞 沛 
回 线 〈 见 图 5. 1b) 。 对 初始 的 纯 “ 软 化 ”金属 ， 我 们 可 以 注意 到 ， 在 最 终 
达到 一 个 稳定 状态 之 前 ， 会 发 生 周而复始 的 瞬时 硬化 。 在 茶 些 情 次 下 ， 在 达 
到 这 种 稳定 状态 之 前 ， 我 们 也 能 够 看 到 一 种 软化 现象 。 在 应 力 减 小 之 前 ， 在 
经 历 较 大 循环 次 数 的 加 载 期 间 ， 应 力 保持 稳定 。 应 该 注意 到 ， 一 些 合金 ， 尤 
Rew A UE Te (Ne SP yt) 进行 强化 的 合金 ， 
初始 发 生 强 化 ， 然 后 发 生 软 化 。 于 是 在 所 有 情况 下 ， 我 们 都 可 以 看 到 与 裂纹 
存在 相关 的 宏观 损伤 。 

因而 我 们 可 以 概略 地 区 别 两 种 类 型 的 瞬时 演化 行为 ( 见 图 5. 1c), ， 即 循环 硬 
化 和 循环 软化 。 可 以 将 总 应 变 幅 值 As 分解 为 弹性 部 分 Ae。 和 塑性 部 分 Ac,, E 
们 之 间 的 关系 式 为 


Ae, = Ae, + Ae, = + Ae, (5.1) 


本 章 由 André PINEAU and Stedphen TNTOLOVICH X. 
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AF, Ao 是 测量 的 应 力 幅 值 ; 五 是 弹性 模 量 。 
在 si、25 和 85 下 的 试验 





lil: Ac —ÜOmax min 


Ae(%) 
b) Ae=Ao/E +A yp M: 


A&, E; 





c) N (循环 数 ) N (循环 数 ) 
循环 硬化 循环 软化 
| a > 一 循环 加 载 KME 
l Ps "- 
^ 单 次 加 载 Cat, Wm 
1 ry 
E o o mar 





d) 加 工 硬化 曲线 加 工 硬化 曲线 


图 5.1 应 变 加 载 下 的 疲劳 试验 的 基本 原理 : a) 应 变 循环 加 载 ; b) 记录 往复 循环 的 应 力 - 
应 变 迟 滞 回 线 ; c) 与 循环 数 相关 的 应 力 演化 (循环 硬化 和 软化 ) ; d) 循环 加 载 和 
单 次 加 载 条 件 下 的 加 工 和 硬化 曲线 DO PIN 8) 
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通过 画 出 基于 不 同 变形 程度 获得 的 迟滞 回 线 的 包 络 线 ， 我 们 可 以 定义 循环 
加 工 硬化 曲线 。 循 环 加 工 硬化 曲线 可 以 与 单 次 加 工 硬化 曲线 进行 比较 ， 其 中 单 
次 加 工 硬化 曲线 是 从 循环 加 工 硬化 曲线 的 前 四 分 之 一 部 分 得 到 的 ( 见 图 5. 1d) 。 
对 于 一 些 相 对 纯净 的 单 相 金属 合金 而 言 ， 在 上 述 条 件 进行 应 力 加 载 时 ， 疲 
劳 裂纹 的 萌生 方式 和 扩展 方式 经 常 是 穿 晶 进行 的 ， 如 图 5. 2a 所 示 。 





a) 
驻 留 滑 移 带 
SERB P) — uh 


Ds aw N 了 
- < '\ [101] [111] 
k = 1 4, 1 V S 
2 Van 
4 RR $——— 277 À p, ac 

— iff, pho ee S (121] 

BUT AA A M 

NE i wi fr, D a 

AAA y" CES 


7) x 
DEN \ à 
SAS , 


dace ~- r> eae di 
toa c9 Eh P > A 





c) 


图 5.2 ”疲劳 裂纹 的 萌生 和 扩展 : a) 有 裂纹 扩展 的 第 工 阶 段 和 第 工 阶段 ; b) 显 微 裂纹 沿 着 驻 留 
滑 移 带 (PSB) HA: 与 滑 移 带 的 不 可 疼 性 相关 的 表面 凹凸 形成 机 制 (AA) 及 
驻 留 滑 移 带 (PS) 的 结构 与 表面 凹凸 的 关系 mg)". 

c) 用 粗 实 线 表 示 的 晶 间 有 裂纹 萌生 与 扩展 。 
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裂纹 沿 着 晶体 学 平面 (如 在 面 心 立 方 结构 (FCC) 晶体 中 的 (111) 
m) 上 的 驻 留 滑 移 带 (PSB) 萌生 ( 见 图 5.2b) 。 然 后 它们 扩展 到 一 个 很 小 
的 距离 (大约 为 一 个 晶 粒 的 尺寸 ) (此 时 为 第 I 阶段 )， 然 后 裂纹 进行 分 叉 
(此 时 为 第 开 阶 段 ) ， 沿 着 与 外 加 应 力 垂直 的 宏观 平面 进行 扩展 。 在 大 多 数 
情况 下 (这 也 是 本 章 的 主题 ) ， 裂 纹 萌生 和 /或 扩展 均 以 唱 间 方式 进行 〈 见 
Kl 5.2c), 

通常 而 言 ， 裂 纹 总 是 在 表面 进行 萌生 的 ， 这 主要 因为 两 个 原因 : 

1) 位 错 出 现 后 ， 在 表面 上 形成 的 微观 凹凸 的 影响 〈 如 第 工 阶段 的 穿 唱 断 
裂 ， 参 见 参 考 文献 [DOQ 09，PIN 08 ] ) ， 或 者 唱 粒 边界 处 与 变形 协调 问题 有 关 
的 应 力 集中 的 影响 (这 将 在 本 章 进行 讨论 ); 

2) 由 于 环境 引起 的 晶 内 损伤 和 (尤其 是 ) BON” (也 将 在 本 章 进 
行 讨 论 )。 

本 章 的 结构 就 是 根据 这 种 区 别 进 行 组 织 的 。 我 们 将 首先 重点 介绍 在 没有 显 
闭环 境 影 响 下 低温 疲劳 造成 的 唱 间 损伤 。 然 后 我 们 将 考虑 高 温 疲 劳 情 况 ， 此 时 
唱 间 氧化 扮演 着 重要 的 角色 。 

对 上 述 两 种 极端 情况 进行 报道 之 后 ， 将 总 体 介 绍 所 建立 的 减少 唱 间 疲劳 的 
方法 。 众 所 周知 ， 这 种 损伤 模式 通常 会 导致 疲劳 寿命 的 降低 。 


5.2 AR ahah cits Hl] HE SF 


5.2.1 解释 晶 间 疲劳 所 考虑 的 几 种 尺度 


为 了 解释 〈 而 且 最 终结 果 是 限制 甚至 消除 ) 多 品 金 属 和 合金 疲劳 中 所 观察 
到 的 唱 间 断裂 ， 必 须 考虑 几 种 尺度 。 

在 宏观 尺度 上 ， 应 力 水 平 是 需要 研究 的 第 一 变量 。 在 体 心 立方 (BCC) dà 
体 中 ， 这 种 应 力 水 平 很 大 程度 上 取决 于 应 变 幅 值 、 应 变速 率 和 温度 。 我 们 将 会 
证 明 ， 这 种 宏观 尺度 本 喘 就 与 晶 内 滑 移 特性 联系 在 一 起 ， 能 够 有 助 于 解释 在 a 
铁 〈 纯 铁 和 非 纯 铁 ) 中 所 观察 到 的 某 些 现象 。 

EMERE (WARE) 上 ， 必 须 考 虑 两 个 因素 ， 即 滑 移 特性 和 蝇 粒 之 间 
的 变形 均匀 性 。 滑 移 特性 (平面 滑 移 或 曲面 滑 移 ) 会 影响 作用 在 晶 界 上 的 应 力 。 
我 们 在 后 面 将 会 证 明 这 方面 的 内 容 ， 尤 其 是 针对 面 心 立方 (FCC) 合金 的 情况 。 
在 这 些 合金 中 ， 史 间断 裂 优先 以 平面 滑 移 特性 发 生 。 

从 员 粒 到 唱 粒 滑 移 的 分 布 均匀 性 也 在 疲劳 中 扮演 着 重要 的 角色 。 

让 我 们 考虑 多 晶体 中 的 一 个 晶 粒 。 在 这 个 晶 粒 内 作用 的 应 力 以 及 作用 
在 该 唱 粒 周围 晶 界 上 的 应 力 不 仅 取决 于 唱 粒 取向 ， 而 且 也 取决 于 相 邻 唱 粒 
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的 取向 。 下 面 的 情形 会 引起 晶 间 结合 能 力 的 损失 : 将 两 个 唱 粒 隔离 的 品 罚 
处 的 法 线 与 最 大 主 应 力 ( 单 向 拉 伸 应 力 ) 平行 ， 而 且 两 个 被 唱 界 隔离 的 品 
粒 与 相 邻 的 晶 粒 ( 即 我 们 称 之 为 构成 “基体 ”的 唱 粒 ) 相 比 ， 几 乎 不 发 
EEEa 

容易 看 出 ， 在 上 述 情形 中 ， 与 这 两 个 晶 粒 (几乎 不 变形 ) 和 “基体 ” (发 
生 更 大 的 变形 ) 之 间 的 变形 差 直接 成 正比 例 的 应 力 会 附加 到 作用 于 品 界 上 的 正 
MEEN 

最 近 对 铝 合 金 〈 加 氢 后 发 生 脆 化 ) 唱 间 断裂 的 一 项 研究 已 经 表明 mR 
这 一 方向 以 及 被 该 晶 界 隔离 的 两 个 晶 粒 的 接近 会 促进 晶 间 断裂 ”" ”。 晶 粒 的 尺 
才 也 会 强烈 影响 发 生 晶 间 疲 劳 的 参数 。 

在 微观 尺度 (严格 说 是 唱 界 尺度 ) 上 ， 品 界 的 〈 共 格 和 非 共 格 ) 性 质 也 扮 
演 着 必要 的 角色 。 我 们 有 立 针 对 面 心 立方 (FCC) 合金 的 挛 晶 界 (2=3) 在 这 
方面 进行 了 更 为 深入 的 研究 。 

晶 界 上 可 能 存在 的 偏 析 杂质 也 会 影响 晶 界 的 结合 强度 ( 见 第 6 章 )。 因 此 ， 
在 a 铁 中 ， 氧 、 磷 和 硫 等 杂质 会 降低 唱 界 的 结合 能 ， 而 其 他 元 素 (HB. RAR) 
则 会 “增强 ” 品 界 的 结合 能 力 。Cottrel 已 经 在 理论 上 证 明了 后 面 这 种 情 
D CR 通常 在 这 种 水 平 ( 即 名 义 化 学 成 分 和 热处理 水 平 ) 上 能 够 避 
ewe I] BLT o 


5.2.2 a 铁 及 其 他 体 心 立方 (BCC) 金属 与 合金 的 研究 


在 所 有 体 心 立方 (BCC) 结构 金属 材料 中 ， 对 a 铁 的 研究 是 最 为 普遍 的 ， 
因为 它 具 有 重要 的 工程 技术 意义 。 然 而 令 我 们 惊奇 的 是 ， 对 该 种 金属 的 研究 频 
率 要 比 面 心 立方 (FCC) 结构 金属 材料 少 得 多 ， 这 些 面 心 立方 结构 金属 材料 中 
最 为 突出 的 就 是 铜 (参见 文献 [POL9] 或 文献 [SUR 98] 中 的 例子 ) 。 在 描述 
a 铁 中 发 生 晶 间 疲劳 所 需要 的 条 件 之 前 ， 我 们 将 首先 回顾 体 心 立方 (BCC) 晶体 
材料 在 位 错 斥 度 上 的 变形 特点 。 除 了 纯 铁 之 外 ， 我们 也 将 关注 铁 素 体 不 锈 钢 和 
Fe-Si 合金 ， 它 们 也 已 经 得 到 广泛 研究 。 
5.2.2.1 体 心 立方 (BCC) 晶体 材料 的 变形 

接近 室温 时 ， 体 心 立 方 (BCC) 金属 〈 与 面 心 立方 (FCC) 结构 金属 相反 ) 
的 变形 抗力 强烈 依赖 于 温度 、 变 形 速率 和 间 孙 杂质 (参见 文献 [FROS2, 
SOM98a, SOM98b] 中 的 例子 ) 。 

MA o 可 以 分 解 为 两 项 ， 即 非 热 分 量 ee 和 热 激活 分 量 o (有 时 也 称 为 等 效 
MA), WA 

T=0,+a™ (5.2) 


因此 ， 弹 性 极限 或 流动 应 力 o 随 温 度 的 变化 就 可 以 表示 为 图 5.3 所 示 的 形 
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式 。 就 铁 和 其 他 体 心 立方 (BCC) 金属 而 言 ， 在 该 图 中 定义 的 温度 T ELTE 
温 ， 但 取决 于 应 变速 率 。 这 一 温度 随 着 应 变速 率 的 增加 而 显著 增加 。 因 而 ， 对 
于 具有 缓慢 变形 速率 (4H 10 *s 7) 的 纯 铁 来 说 ，7。 =250K， 然 而 在 更 高 的 应 
变速 率 下 ( 约 为 10”~1s”， 例 如 约 为 1kHz 的 高 频 疲 劳 就 会 遇 到 这 种 情况 ) , 
T, 2350 ~400K。 非 热 分 量 oc (和 相应 的 分 切 应 力 Tc). 几乎 与 温度 无 和 天， 而 与 
位 错 密度 p 的 关系 可 以 用 下 式 表 示 ， 即 

T; = oub Jp (5.3) 
AF, EKRE; b 是 柏 氏 矢量 的 模 ( —a/2«111 >), a 是 体 心 立方 
(BCC) 唱 格 的 品 胞 参数 ; a 是 一 个 稼 数 〈 对 于 铁 而 言 ， 大 约 为 0. 10), 


变形 速率 增加 


弹性 极限 





O To 温度 


图 5.3 体 心 立方 结构 (BCC) 金属 和 合金 的 弹性 极限 随 着 温度 和 变形 速率 的 变化 示意 图 。 
7 表示 塑性 变形 热 激活 的 转变 温度 。 


热 激活 分 量 rr ”和 相应 的 分 切 应 力 r ”取决 于 温度 T 和 剪 切 变形 速率 y o "E 
几乎 不 随 位 错 密 度 而 变化 ， 可 以 用 下 式 表示 CO UU, Bn 


3/4 4/3 


rx eum) 60 


XB, y, 9107s 7; AF ERIRE, Ekt AF, =0. 104b, 7, 二 10 ^u, Bii RE 
To 可 以 证 明 ， 对 于 式 (5.3) 和 式 (5.4) 来 说 ，r”=rc， 因 而 在 转变 温度 LU 
上 ， 热 激活 是 充分 的 ， 且 ”=0 

塑性 变形 的 热 激活 归 因 于 螺 型 位 错 的 特别 作用 (参见 Caillard 最 近 的 基于 电 
子 显微镜 的 原 位 变形 研究 BI) 。 柏 氏 矢 量 为 a/2 <111 > 的 螺 型 位 错 在 
1110}, {112} 和 {123} 唱 面 上 具有 一 个 延长 的 核心 。 在 低 应 力 下 ， 螺 型 位 错 
是 固着 位 错 ， 并 优先 位 于 体 心 立方 (BCC) 晶 格 的 Peierls $ E97, h FAA 
近似 刃 型 位 错 特 征 的 位 错 双 割 阶 的 形成 和 运动 ， 螺 型 位 错 会 从 一 个 谷 既 迁 到 另 
一 个 谷 。 这 种 牙 迁 需要 热 激 活 ， 即 处 在 低温 条 件 下 ， 在 外 加 应 力 的 作用 下 ， 螺 
型 位 错 能 够 穿 过 唱 格 谷 。 
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因而 ， 在 体 心 立方 (BCC) dB B, 分 量 o* (或 +") 源 于 位 错 运动 所 固有 
的 物理 机 制 。 它 不 是 源 于 这 些 位 错 之 间 的 直接 相互 作用 ， 与 温度 高 于 了 时 所 发 
生 的 情况 是 相反 的 。 多 晶 a kr (sk o) 随 着 温度 和 应 变速 率 的 变化 如 图 


5. 4a fp; SON SOS) WrE 5. Ab 中 也 给 出 了 纯 单 晶 锟 的 相应 变化 “ 。 值 得 注 
意 的 是 ， 这 两 种 材料 的 曲线 彼此 非常 接近 。 
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图 $.4 弹性 极限 随 着 温度 和 变形 速率 的 变化 : a) ggk SOMS]. p) spas apl] 。 
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体 心 立方 (BCC) 晶 格 结构 金属 的 另 一 种 奇异 性 是 拉 伸 和 压缩 力学 行为 的 
不 对 称 。 这 种 不 对 称 性 已 经 在 单 晶 试验 中 得 到 了 证 实 (参见 Magnin 等 人 关于 
Fe-Si 合金 的 例子 [we ”1 ) 。 由 于 依赖 于 晶体 的 取向 性 ， 唱 体 材 料 拉 伸 和 压缩 时 的 
变形 抗力 是 不 同 的 。 这 种 现象 是 直接 由 螺 型 位 错 的 核心 结构 引起 的 。 

单 晶 试 样 在 进行 循环 加 载 变形 时 ， 拉 伸 和 压缩 力学 行为 的 不 对 称 性 通常 伴 
随 着 试 样 形状 的 变化 。 

在 多 晶体 材料 中 ， 当 这 种 不 对 称 性 是 以 唱 粒 尺度 发 生 时 ( 即 了 < To) ， 在 一 
种 连续 变形 的 作用 下 ， 它 会 在 晶 界 尺度 上 产生 缺口 效应 和 应 力 集中 ， 这 种 连续 
ASHE PRAY ft ZAZA ZY “RRS” o 
5.2.2.2 体 心 立方 (BCC) 多 晶体 的 晶 间 疲劳 、 一 般 力 学 行为 及 杂质 的 影响 

Sommer 等 人 已 经 深入 地 研究 了 “和 杂质 ” (在 这 里 仅 指 碳 ) 对 a 铁 单 唱和 多 
晶 疲劳 行为 的 影响 (SOMO SOM BD] 。 这 些 研究 者 已 经 清楚 地 说 明了 温度 对 循环 加 载 
力学 行为 的 影响 〈 见 图 5.5 和 图 5. 6)。 
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5.5 a 铁 刚刚 断裂 前 处 于 稳定 状态 时 的 应 力 幅 值 的 变化 ， 涉 及 几 种 含 碳 量 ， 
并 且 应 力 幅 值 作 为 温度 的 函数 ，Ae, =2 x 10 7 0 Me SOM | 


图 5.5 总 结 了 碳 的 影响 ， 从 图 中 我 们 可 以 看 出 几 个 有 趣 的 特点 。 就 所 有 人 情 
况 而 言 ， 不 管 含 碳 量 (1x10796, 13 x10 *% A1 74 x10 *96 ) 如 何 ， 当 温度 降 
到 室温 以 下 时 ， 循 环 加 工 硬化 曲线 会 迅速 上 升 。 这 种 变化 与 塑性 变形 的 热 激 活 
有 关 ， 这 已 经 在 前 面 有 所 提 及 。 令 人 惊奇 的 是 ， 在 很 “ 低 ” 温 度 (220K， 即 
-53% ) F, RAKE (1x10 ARK) 要 比 含 有 74 x10“% 碳 的 铁 具有 更 
高 的 变形 抗力 。 

这 种 与 少量 碳 添加 相关 的 变形 抗力 降低 现象 ， 已 经 被 归 因 于 螺 型 位 错 运动 
的 增加 ， 这 是 由 于 在 碳 原子 存在 的 条 件 下 双 割 阶 形成 的 激活 能 减 小 所 


zr [ SAT73 ,SOM98 , SOM98 ] 
o 


当 高 于 转变 温度 To 时 ， 可 以 观察 到 所 预期 的 含 碳 量 的 影响 ， 即 碳 的 添加 导 
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5.6 纯 铁 在 不 同 温度 下 的 循环 加 工 硬化 : a) Ae, 21x10 *-1x10 ^, T =220 - 400K; 
b) Ae, =] x10 ^ dj x10 *, T 2291 son BAD M Pa SOM NAI 


致 了 硬化 现象 , 在 “高 ” 温 (573K, EN 300€) 条 件 下 ， 所 观察 到 的 加 工 硬 化 
曲线 的 上 升 是 由 于 动态 时 效 现 象 (也 称 为 蓝 脆 ) 所 致 。 

仔细 观察 图 5.6 中 的 曲线 可 以 发 现 ， 当 变形 减 小 时 ,低温 (T<291K) 循环 
加 工 和 硬化 曲线 再 一 次 令 人 惊奇 地 上 升 了 。 这 与 通常 所 观察 到 的 现象 是 相反 的 ， 
可 以 从 图 中 所 示 的 400K 温度 〈( 即 大 于 温度 T) 下 所 获得 的 曲线 得 到 证 实 。 

为 了 解释 这 种 相当 出 人 意料 的 力学 行为 ， 研 究 者 们 已 经 提出 了 变形 不 均匀 
性 的 思想 。 当 处 于 低 变 形 速率 (<10 7s 7) 时 ， 多 晶体 的 变形 具有 复合 特征 ， 
即 一 些 唱 粒 保持 弹性 变形 ， 而 其 他 一 些 唱 粒 发 生 塑 性 变形 。 这 些 晶 粒 的 局 部 变 
形 速率 可 能 会 比 外 加 变形 速率 高 得 多 。 这 就 会 导致 反常 “硬化 ”现象 。 

这 种 观点 对 于 试 样 尺度 上 的 变形 空间 不 均匀 性 而 言 ， 似 乎 是 有 道理 的 。 当 
然 最 近 发 展 起 来 的 数字 图 像 相关 技术 使 我 们 能 够 确定 这 一 观点 是 有 道理 的 。 

当 温度 高 于 To (300K) Bf, o 铁 的 疲劳 寿命 几乎 与 温度 无 关 ， 图 5.7 所 报 
道 的 试验 结果 可 以 证 明 这 一 点 。 在 转变 温度 以 下 ， 铁 的 疲劳 寿命 会 降低 ， 尤 其 
是 在 温度 和 应 变 幅 值 都 低 的 条 件 下 更 是 如 此 。 
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Manson- Coffin 定律 描述 了 疲劳 寿命 W 作 为 塑性 应 变 幅 值 Ae, 函数 的 变化 规 
E, AME 7 温度 以 下 ， 该 定律 无 法 再 加 以 证 实 ， 如 图 5. 8 所 示 。 


220K 256K 
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图 5.7 纯 铁 的 疲劳 寿命 与 试验 温度 之 间 的 5.8 纯 铁 在 220 ~ 400K 的 不 同 温度 下 的 
函数 关系 (Ac, =1x 107* —4,8 x10", 低 周 疲劳 寿命 曲线 (Manson- Coffin 
试验 在 干燥 空气 下 进行 )” |。 曲线 ) metum 


这 种 疲劳 寿命 的 降低 以 及 对 Manson- Coffin 定律 的 偏离 是 与 唱 间 上 断裂 同时 出 
现 的 ， 至 少 在 裂纹 萌生 阶段 是 这 样 的 ， 然 而 在 ,温度 以 上 ， LEERAREA (E 
74x10 "96 4) 中 ， 疲 劳 裂 纹 是 沿 着 驻 留 滑 移 带 以 穿 晶 断裂 的 方式 萌生 的 (DL 
图 5.9)。 
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a) b) 


图 5.9 a 铁 的 疲劳 : a) ÆT=220K, N,=1 x 10 时 荫 生 的 晶 间 有 裂纹 ; 


b) 在 含 碳 量 为 74 x10 多 的 铁 中 的 驻 留 滑 移 带 上 萌生 的 晶 内 裂纹 
(T=343K, Ae, =2 x 10 "AIN, 28.3 x 10 ^ (f PRICE) a 


我 们 回顾 前 面 的 内 容 可 知 ， 添 加 碳 具 有 双重 影响 ， 在 7T< To 时 ， 它 会 引起 相 
对 软化 ( 见 图 5.5); 它 也 会 导致 唱 界 的 强化 。 这 两 种 影响 具有 相同 的 方向 ， 因 
而 可 以 避免 品 间 疲 劳 断 裂 的 发 生 。 

这 些 观 察 到 的 实验 结果 与 其 他 研究 者 报道 的 结果 是 非常 一 致 的 ， 其 中 最 值 
得 一 提 的 当 属 Copper 和 Fine 的 研究 结果 '“ “| 。 这 些 研究 者 研究 了 “ 非 纯 ” 铁 
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(170 x10~*% He, 20 x 10 ^96 A) 在 室温 下 的 疲劳 行为 。 他 们 比较 了 该 种 铁 
( 晶 粒 尺寸 为 100km) 在 抛光 状态 和 预 氧化 状态 下 的 疲劳 行为 ， 结 果 发 现 其 表面 
覆盖 了 大 约 167nm 厚 的 魏 氏 体 层 。 他 们 证 明 在 抛光 状态 下 ， 只 有 在 高 应 变 幅 值 
CK-F1x107) 下 才 会 发 生 晶 间 断裂 。 然 而 ， 在 预 氧化 状态 下 ， 疲 劳 裂 纹 优先 
在 晶 界 上 萌生 ， 甚 至 对 于 很 低 的 应 变 幅 值 (如 5 x10”) 也 是 如 此 。 如 前 面 所 
述 ， 晶 界 氧化 和 氧 沿 着 晶 界 的 渗透 都 会 导致 唱 界 结合 能 的 降低 。 

Lee 等 针对 相同 的 “ 非 纯 ” 铁 ， 研 究 了 环境 和 品 粒 尺寸 (20pkm 和 900km ) 
对 其 疲劳 行为 的 影响 ”$3。 他 们 研究 了 两 种 环境 ， 即 超 高 真空 环境 和 和 氧化 环 
境 。 最 重要 的 是 ， 这 些 研究 者 们 证 明 唱 粒 尺 寸 的 增加 会 促进 疲劳 裂纹 沿 看 品 界 
萌生 。 实 验 结果 与 前 面 的 论述 是 一 致 的 ， 即 对 流动 应 力 的 两 个 分 量 的 影响 与 品 
粒 尺寸 相关 。 我 们 还 应 该 注意 的 是 ， 这 些 人 研究 者 已 经 报道 了 男 一 种 有 趣 的 实验 
现象 。 强 烈 的 变形 (Ae,-1x10 7) 会 促进 晶 间 疲劳 裂纹 的 萌生 。 它 会 沿 着 隔 
开 两 个 晶 粒 的 晶 界 发 展 ， 而 两 个 唱 粒 中 至 少 有 一 个 唱 粒 几乎 不 发 生变 形 。 这 种 
实验 现象 与 5. 2. 2. 1 节 中 的 总 体 论 述 是 一 致 的 ， 根 据 相 关 论 述 ， 将 两 个 唱 粒 隅 开 
的 唱 界 可 能 会 遭受 严重 的 应 力 ， 因 而 就 会 成 为 晶 间 断裂 的 优先 位 置 ， 而 此 时 被 
该 晶 界 隔 开 的 两 个 唱 粒 与 相 邻 的 “基体 ” 唱 粒 相 比 ， 几 乎 不 会 发 生变 形 。 于 是 
晶 界 的 作用 就 会 以 介 观 尺度 表现 出 来 。 

在 一 项 针对 Fe-30Cr 单 唱 中 裂纹 扩展 的 研究 中 ，Kaneko 等 证 明 穿 晶 有 裂纹 倾 
向 于 沿 着 机 械 挛 晶 的 界面 扩展 “”。 在 后 面 我 们 将 会 证 明 在 面 心 立方 结构 
(FCC) 合金 中 ， 李 蝇 界 能 够 成 为 裂纹 萌生 和 扩展 的 优先 位 置 。 

l. Fe 5 Fe-Si 和 Fe- Cr 合金 的 比较 

各 种 纯度 铁 的 实验 研究 结果 与 许多 其 他 合金 的 实验 研究 结果 是 一 致 的 ， 这 
包括 Magnin 等 人 对 Fe-Si 合金 的 研究 ”| Magnin 和 Driver 对 Fe- Si 合金 和 铁 
素 体 不 锈 钢 (Fe-26Cr-1Mo) 的 研究 ”以 及 Magnin 等 人 对 两 种 铁 素 体 不 锈 
钢 (Fe-26Cr-1Mo 和 Fe-26Cr-1Mo-4Ni) 的 研究 ”| 。 

在 上 述 这 些 研究 工作 中 ,研究 者 们 特别 研究 了 温度 和 变形 速率 的 影响 。 当 
变形 速率 增加 而 且 试 验 温 度 低 于 转变 温度 7 时 ， 裂 纹 会 在 唱 间 优先 萌生 ， 同 时 
等 效应 力 增加， 力学 行为 的 不 对 称 性 也 随 之 增加 。 在 室温 条 件 下 ， 在 驻 留 滑 
移 市 上 的 穿 唱 裂纹 的 萌生 和 品 间 裂纹 的 萌生 之 间 的 转变 应 变速 率 与 合金 有 关 。 
对 于 Fe- Cr 不 锈 钢 而 言 ， 转 变 应 变速 率 e =2 x10 s, XT Fe-Si 合金 而 言 ， 
转变 应 变速 率 s —2x107s^!, 

在 这 两 类 合金 中 ， 两 种 裂纹 萌生 方式 的 转变 发 生 在 循环 应 力 的 热 分 量 大 于 
非 热 分 量 的 时 候 〈 见 图 5.10) 。 这 些 实验 研究 结果 与 5. 2. 2. 1 节 的 总 体 论 述 保持 
了 很 好 的 一 致 性 。 
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5.10 稳定 应 力 和 断裂 模式 随 着 变形 速率 的 变化 : 
a) Fe-26Cr-1Mo & €; b) Fe-3Cr 合金 [YAc7] 。 


这 些 关 于 变形 速率 影响 的 实验 研究 结果 使 我 们 能 够 (至少 定性 地 ) 解释 
CAPE le) 裂纹 萌生 位 置 的 本 质 特征 。 然 而 ， 变 形 速率 对 疲劳 寿命 的 影响 还 
是 不 太 清 楚 。 通 常 我 们 可 以 注意 到 ， 增 加 变形 速率 或 频率 会 提高 疲劳 寿命 (2 
DL a £k 5575! pL. Fe-3Si 和 Fe-26Cr-1Mo ”的 研究 结果 )。 在 缺乏 塑性 应 变 
幅 值 测量 (在 高 频 及 塑性 降低 的 情况 下 ， 本 身 很 难 进行 精确 测量 ) 的 条 件 下 ， 
似乎 很 难 预先 推断 出 晶 间 裂纹 萌生 对 疲劳 寿命 的 有 害 影响 。 因 而 仍 需 深入 研究 
基于 疲劳 断裂 循环 次 数 的 唱 间 裂纹 萌生 问题 。 

2. 多 向 应 力 疲劳 

尽管 多 向 应 力 疲劳 的 研究 是 非常 重要 的 ,但 似乎 对 于 铁 的 多 向 应 力 疲劳 的 
研究 还 没有 完整 地 进行 过 。 然 而 ， 我 们 可 以 参考 对 于 低 碳 钢 ( 含 490 x 10 “% TC 
和 20 x 10 -*% BH) 099?! 和 低 合 金 铁 素 体 钢 (参见 文献 [BRO 79, PAR 76, SON 
85] 中 的 例子 ) 的 多 回应 力 疲 劳 的 研究 。 在 低 碳 钢 的 研究 中 ， 研 究 者 们 所 进行 
的 试验 是 通过 对 管状 试 样 施加 变形 来 实现 的 ， 其 加 载 方 式 为 拉 伸 -压缩 加 载 、 交 
替 扭转 加 载 、 同 相 拉 伸 - 扭转 加 载 和 异 相 拉 伸 -扭转 加 载 ( 见 图 5. 11a) 。 

这 些 试验 是 针对 多 晶 试 样 在 室温 和 大 约 10 7s ”的 变形 速率 下 进行 的 ， 而 且 
AE AY a RP UE 30km。 在 进行 同 相 拉 伟 -扭转 加 载 和 异 相 拉 伸 -扭转 加 载 实 
wt, A A =Ar/Ao ~0. 50 Fil A = Ay/Ae ~V3, EA Ar 和 Ay 是 扭转 加 载 时 的 
应 力 幅 值 和 应 变 幅 值 。 要 想 了 解 更 多 的 相关 细节 内 容 ， 读 者 可 以 参考 文献 
| DOQ 91], 

这 些 试验 结果 如 图 5. 11b 所 示 ， 所 测 得 的 疲劳 寿命 的 变化 是 以 等 效 塑 性 应 
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m 拉 伸 加 载 
O 扭转 加 载 
Q 同 相 拉 伸 -扭转 加 载 
和信 异 相 拉 伸 - 扭 转 加 载 
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图 5.11 a) 拉 伸 -扭转 各 种 加 载 路 径 下 的 多 向 应 力 疲 劳 : (D 拉 伸 -压缩 加 载 ; QRBARMR; 
鲜 同 相 拉 伸 - 扭转 加 载 ; ORA- 扭转 加 载 ; Ae, 是 扭转 加 载 时 的 塑性 应 变 幅 值 。 
b) 拉 伸 加 载 、 扭 转 加 载 、 同 相 拉 伸 - 扭 转 加 载 和 异 相 拉 伸 - 扭 转 加 载 疲劳 试验 结果 “<” 。 


变 幅 值 (由 Von Mises 等 效应 变 进行 定义 ) 的 函数 绘 出 的 。 

值得 注意 的 是 ， 异 相 加 载 是 最 为 严重 的 。 该 种 钢 在 应 力 下 的 响应 也 受到 加 
载 性 质 的 影响 ( 见 图 5. 12)， 其 中 等 效应 力 幅 值 (从 Von Mises 等 效应 力 而 言 ) 
被 看 作 是 等 效应 变 幅 值 的 函数 〈 也 根据 Von Mises 等 效应 变 而 定 )。 

异 相 加 载 会 产生 等 效应 变 幅 值 ， 这 要 比 其 他 加 载 方 式 重要 得 多 。“ 过 加 工 硬 
化 ”要 显著 得 多 ， 尤 其 是 在 变形 很 大 的 时 候 。 对 于 奥 氏 体面 心 立 方 (FCC) 结 
构 的 钢 而 言 ， 对 这 种 影响 可 以 解释 为 该 加 载 模式 引起 了 激活 滑 移 系数 量 的 增 
gm) 。 也 已 经 证 明 异 相 加 载 有 利于 蝇 间 疲劳 裂纹 的 萌生 。 对 这 种 实验 结果 还 
没有 提供 详尽 的 解释 。 然 而 ,我 们 可 以 假设 与 异 相 加 载 相 关 的 过 加 工 硬化 会 促 
进 这 种 断裂 方式 。 因 而 在 宏观 尺度 上 ( 见 5.2.1 节 )， 我 们 能 够 为 这 些 加 载 路 径 
的 影响 找到 一 种 解释 。 
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AG; Mises (MPa) 


m 1 (& me 
0 扭转 加 载 
© 同 相 拉 伸 -扭转 加 载 
A 异 相 拉 伸 -扭转 加 载 
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5.12 ” 低 碳 钢 在 单 向 应 力 和 多 向 应 力 加 载 下 的 循环 加 工 硬化 曲线 ”| 。 


总 之 ， 我 们 回顾 前 面 的 内 容 可 知 ， 变 形 速率 与 变形 程度 的 增加 、 温 度 的 降 
低 和 多 向 应 力 异 相 加 载 都 有 利于 a 铁 中 (也 许 还 有 其 他 体 心 立方 结构 (BBC) 
晶体 ) 晶 间 疲劳 裂纹 的 萌生 。 与 螺 型 位 错 运动 相关 的 塑性 变形 的 热 激 活 作 用 也 
是 必要 的 。 对 应 变 加 载 疲 劳 的 体 心 立 方 结构 (BBC) 晶体 ， 仍 需 进行 许多 人 研究 
来 规定 唱 间 断裂 发 生 时 的 相关 参数 。 


5.2.3 面 心 立方 结构 (FCC) 金属 及 金属 合金 的 晶 间 疲劳 断裂 


5.2.3.1 SS 

通常 认为 ， 在 低温 和 平均 温度 下 ， 面 心 立 方 结构 (FCC) 金属 的 疲劳 损伤 
在 多 数 情 况 下 会 导致 裂纹 首先 在 驻 留 滑 移 带 上 (PSB) ÉR, MA Era A] AR 
纹 的 形成 。 我 们 借 机 回顾 这 一 论断 ( 见 5.2.3.3 节 和 5.2.3.4 节 )， 即 致力 于 唱 
间 疲 劳 裂纹 的 形成 。 首 先 快速 回顾 一 下 驻 留 滑 移 带 (PSB) 的 形成 及 结构 是 非常 
必要 的 ， 因 为 它们 对 于 研究 断裂 模式 来 说 是 非常 重要 的 。 

我 们 回顾 以 前 的 相关 知识 可 知 ， 驻 留 滑 移 带 (PSB) 是 由 复杂 的 位 错 缠 结 而 
形成 的 位 错 墙 与 连接 这 些 位 错 墙 的 平面 构成 的 ， 在 外 加 循环 变形 期 间 ， 位 错 能 
够 治 着 位 错 墙 进行 往复 运动 。 这 些 复杂 的 位 错 排列 可 以 在 晶 界 处 造成 应 力 集中 ， 
因而 会 导致 晶 间 裂纹 的 萌生 …”“” 。 考 虑 到 晶 间 裂纹 萌生 的 重要 意义 ， 人 们 对 该 
种 断裂 模式 进行 了 许多 研究 ， 这 些 研 究 可 以 进行 如 下 分 类 : 

1) 对 于 单 唱 的 基本 研究 。 

2) 对 双 品 品 界 临近 区 域 滑 移 几 何 特征 的 研究 ， 具 体 涉 及 唱 界 特性 、 相 对 外 
加 应 力 的 唱 粒 取向 和 双 晶 的 构成 (最 值得 关注 的 就 是 对 层 错 能 的 影响 ) 。 

3) 对 涉及 晶体 各 向 异性 的 多 晶体 唱 界 临近 区 域 应 力 集中 影响 的 研究 。 

4) 对 涉及 唱 界 特性 和 蝇 界 取向 的 多 晶体 合金 断裂 的 研究 。 
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几乎 上 面 所 有 这 些 研 究 都 是 通过 实验 进行 的 。 在 一 些 研 究 案例 中 ， 研 究 者 
们 进行 了 很 多 尝试 来 使 这 些 研究 更 加 量化 。 值 得 一 提 的 是 ,在 2010 年 ， 人 们 对 
晶 间 疲劳 的 理解 水 平 与 20 世纪 20 年 代 的 情形 类 似 ， 在 这 样 一 段 时 期 内 ， 人 们 经 
过 大 量 的 努力 来 理解 单调 加 载 下 的 穿 晶 解 理 断裂 。 此 时 ， 驱 动力 〈 非 本 征 变量 ) 
和 断裂 准则 (本 征 变量 ) 并 没有 得 到 很 好 的 理解 。 我 们 期 待 着 A. A. Griffith ^" 7 
的 开创 性 工作 ， 以 便 更 清楚 地 理解 更 多 问题 。 该 学 者 建立 了 弹性 存储 能 与 表面 
能 之 间 的 关系 (后 来 被 Orowan'”” 进行 了 修正 ， 将 裂纹 附近 的 塑性 变形 功 包 
含 了 进去 ) 。 对 疲劳 状态 ， 虽 然 进 行 了 许多 出 色 的 实验 研究 ， 但 还 是 没有 建立 非 
本 征 变量 和 本 征 变量 这 两 个 参量 之 间 的 关系 。 然 而 ， 借 助 于 现代 化 表征 手段 所 
进行 的 详细 实验 研究 与 基于 有 限 元 法 的 先进 数字 计算 相 结合 ， 已 经 能 够 取得 一 
些 进 步 。 
5.2.3.2 单 晶 面 心 立方 结构 (FCC) 材料 的 疲劳 

Ma 和 Laird'“* ”| 采用 干涉 测量 法 证 明基 体 和 驻 留 滑 移 带 (PSB) 界面 上 的 
变形 是 非常 大 的 ， 而 且 在 表面 出 现 的 驻 留 滑 移 带 (PSB) 中 的 裂纹 形 核 是 最 常 发 
生 的 损伤 模式 ( 见 图 5. 13) 。 这 些 裂 纹 只 有 在 循环 加 工 硬化 曲线 的 饱和 阶段 才 产 
Æ, HAHBH (PS) 有 点 类 似 于 特定 晶 界 ， 因 而 它们 成 为 应 力 高 度 集中 的 
地 方 。 





图 5.13 铜 单 晶 中 的 基体 与 驻 留 滑 移 带 之 间 界 面 处 显 微 裂纹 (参见 箭头 ) 
的 形成 (As =2 x10”，N =60000 循环 次 数 ) 。 


mE, Ma 和 Laird "^! 强调 了 受 单 晶 载荷 系统 作用 的 边界 条 件 的 重要 意义 。 
5.2.3.3 NARS 

对 双 匈 的 研究 是 尤其 有 趣 的 ， 因 为 我 们 能 够 改变 双 晶 的 晶 界 特性 、 晶 界 两 
侧 每 个 晶体 内 的 滑 移 面 以 及 这 些 滑 移 面 相对 于 唱 界 的 取向 。 

铜 双 唱 具 有 一 个 [134] 的 公共 轴 ， 两 个 晶 粒 具 有 取向 性 ， 使 得 每 个 晶 粒 内 
都 是 简单 滑 移 ， 或 者 至 少 远 离 晶 界 〈 拉 伸 加 载 轴 处 于 标准 三 角形 的 中 心 ) v] 
被 高 取向 差 的 晶 界 隔 开 ， 因 而 铜 双 晶 具有 较 高 的 研究 价值 …” 。 该 研究 遵循 了 
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文献 [HU 96] 的 研究 工作 ， 在 该 研究 工作 中 ， 研 究 者 们 使 唱 界 与 拉 伸 轴 垂 直 。 
制备 试 样 时 ， 晶 界 与 外 加 应 力 轴 垂 直 ， 或 者 与 外 加 应 力 轴 倾斜 一 定 角度 。 图 
5.14 提供 了 所 研究 的 铜 双 晶 几 何 形状 的 细节 特征 ， 同 时 在 图 5. 15 中 给 出 了 两 个 
晶 粒 的 晶体 学 取向 。 这 些 双 唱 是 在 拉 伸 -扭转 加 载 下 进行 的 试验 ， 变 形 程度 的 范 
fly 1.8 x10 * -7.0x10 *, 
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图 5.15 Hu 等 研究 的 铜 双 晶 中 两 个 晶 粒 〈G1 和 G2) 的 晶体 学 取向 ， 
可 以 看 到 每 个 晶 粒 都 处 于 具有 简单 滑 移 状态 的 取向 ""” 。 
该 项 研究 已 经 表明 : 
1) 循环 加 工 硬 化 曲线 与 唱 界 取向 无 关 ， 与 单 晶 所 获得 的 曲线 是 相同 的 。 
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2) 无 论 晶 界 的 取向 如 何 ， 疲 劳 裂纹 都 在 晶 界 处 萌生 ， 唱 间 裂 纹 的 萌生 机 理 
与 晶 界 取向 有 关 。 


3) 当 晶 界 与 应 力 轴 垂直 时 ， 疲 劳 裂 纹 的 萌生 机 制 发 生 在 驻 留 滑 移 市 
(PSB) 与 晶 界 的 相交 处 〈 见 图 5. 16 和 图 5. 17) 。 


UA 





5.16 铜 双 最 中 沿 晶 界 形成 的 晶 间 有 裂纹 ， 双 晶 的 取向 使 晶 界 与 应 力 轴 垂直 (Ae -4.1x10 7), 
需要 注意 的 是 ， 晶 界 上 的 微 裂 纹 是 直接 在 滑 移 带 与 晶 界 的 相交 处 形成 的 ""“” 。 





图 5.17 铜 双 晶 中 沿 大 角度 晶 界 (CB) 形成 的 微 裂纹 〈 蝇 界 与 应 力 轴 垂 直 )。 需 要 注意 的 是 ， 
在 许多 情况 下 ， 微 裂纹 是 直接 在 驻 留 滑 移 带 (PSB) LARA, 


与 之 相反 ， 当 唱 界 与 载荷 轴 倾 斜 一 定 角 度 时 ， 疲 劳 裂纹 的 萌生 机 制 与 Kim 
和 Laird "提出 的 类 似 ， 这 就 导致 沿 着 晶 界 形成 了 一 个 台阶 〈 见 图 5.18). 
由 于 发 生 了 很 大 的 变形 ， 弹 性 各 向 异性 所 导致 的 应 力 集中 足够 高 ， 以 致 激活 二 
次 滑 移 系 ， 裂 纹 就 会 在 位 于 晶 界 附 近 的 滑 移 带 的 相交 处 萌生 。 
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图 5.18 铜 双 晶 中 形成 的 晶 间 微 裂 纹 (如 箭头 所 示 ) ， 双 晶 的 取向 使 得 应 力 轴 与 
昌 界 平面 倾斜 一 定 角度 (As =4.1x10 一 ) PU. 


Kaneko 等 人 研究 了 铜 双 唱 中 疲劳 裂纹 的 扩展 ， 该 铜 双 晶 包含 一 个 晶 界 重合 
指数 接近 于 忆 =3 MER NL 。 这 些 研究 者 们 在 晶 界 平面 设置 了 一 个 非常 尖 
锐 的 缺口 ， 并 人 研究 了 从 这 个 缺口 处 萌生 的 裂纹 的 扩展 情况 。 他 们 没有 考虑 由 该 
缺口 引起 的 应 力 集中 的 影响 ， 而 且 经 过 推理 得 出 唱 界 两 侧 的 两 个 晶体 似乎 都 处 
于 简单 拉 伸 变形 状态 ， 但 这 种 情况 当然 是 不 可 能 的 。 然 而 ， 他 们 所 报道 的 实验 
研究 结果 非 党 有趣。 他们 已 经 指出 ， 如 果 位 于 杰 唱 界 两 侧 的 唱 粒 相对 于 拉 伸 加 
载 轴 具有 取向 性 ， 就 可 能 出 现 驻 留 滑 移 带 (PSB) ， 裂 纹 就 会 沿 着 唱 内 扩展 。 

与 之 相反 ， 如 果 取 向 条 件 导致 驻 留 滑 移 带 (PSB) 不 能 出 现 ， 裂 纹 扩 展 就 取 
决 于 蝇 界 的 结构 。 如 采 唱 界 非常 接近 于 完全 重合 晶 界 ， 裂 纹 就 会 沿 着 晶 内 扩展 。 
然而 ， 如 末 与 =3 的 品 界 取 回 偏离 角度 大 于 3"， 裂 纹 就 会 部 分 沿 着 李 晶 界 
扩展 。 

Zhang ^"^! 等 人 最 近 的 研究 工作 证 实 了 这 些 首 次 发 现 的 实验 现象 。 这 些 研 
究 者 们 研究 了 不 同 于 纯 铜 的 体系 。 当 双 唱 中 含有 大 角度 晶 界 时 ， 他 们 无 法 在 基 
体 和 驻 留 滑 移 带 (PSB) 界面 处 观察 到 穿 晶 有 裂纹。 换言之 ， 这 些 研 究 者 们 断定 当 
铝 界 的 取 回 差 很 大 时 ， 疲 荔 裂 纹 的 萌生 就 会 系统 地 沿 着 晶 间 进行 。 

我 们 可 以 用 Mughrabi 等 人 的 实验 研究 结果 补充 上 述 这 些 实验 现象 的 细节 部 
分 ， 他 们 注意 到 即使 变形 程度 较 低 (如 10”) ， 晶 间 裂 纹 也 会 在 驻 留 滑 移 带 
(PSB) 与 癌 界 的 相交 处 萌生 。 

所 有 这 些 实验 结果 都 表明 ， 大 角度 唱 界 就 是 面 心 立方 结构 (FCC) Waa 
裂纹 萌生 的 优先 位 置 。 变 形 协 调 性 的 约束 条 件 当 然 扮演 着 重要 的 角色 。 这 将 在 


1 
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5.2.3.4 节 进 行 更 深入 的 讨论 。 然 而 ， 需 要 强调 的 是 ， 在 较 大 的 变形 条 件 下 ， 即 
使 双 唱 处 于 一 种 相对 无 约束 的 力学 条 件 下 ， 应 力也 足以 在 品 界 临近 区 域 造成 为 
一 种 断裂 模式 。 

图 5. 19 给 出 了 一 个 铜 双 晶 中 与 载荷 轴 垂 直 的 晶 界 ， 从 该 图 中 我 们 可 以 注意 
到 存在 两 种 类 型 的 裂纹 : 在 初级 滑 移 系 的 滑 移 线 与 晶 界 相交 处 的 唱 界 平面 内 萌 
生 的 裂纹 ; 在 一 个 晶 粒 内 部 的 初级 滑 移 系 和 二 次 滑 移 系 的 滑 移 线 相 交 处 萌生 的 
裂纹 。 





图 5.19 初级 滑 移 带 (P) 和 二 级 滑 移 带 (S) 相交 处 以 及 初级 滑 移 带 (P) 与 
晶 界 相 交 处 形成 的 晶 间 微 裂纹 〈 如 箭头 1 所 示 ) 和 穿 晶 微 裂纹 (如 箭头 2 Sp). 
铜 双 晶 是 在 Ac =7 x10 习 的 应 变 幅 下 进行 的 试验 "| 。 


Li 和 Bretheau ”对 于 铝 双 晶 的 实验 研究 已 经 提 到 ， 晶 界 两 侧 的 初级 滑 移 会 
引起 二 次 不 均匀 滑 移 ， 这 种 二 次 不 均匀 滑 移 会 在 接近 于 唱 界 的 一 个 狭 罕 区 域 传 
播 ， 从 而 裂纹 会 沿 着 品 界 萌生 。 

前 面 我 们 刚刚 提 到 的 大 部 分 研究 都 是 针对 铀 进行 的 ， 它 是 一 种 典型 的 模型 
材料 。 然 而 ， 当 面 心 立方 结构 (FCC) 金属 材料 的 疲劳 断裂 与 它们 的 滑 移 方式 
密切 相关 时 ， 就 会 自然 提出 一 个 问题 : 在 层 错 能 (SFE) 不 同 于 钢 (因而 滑 移 
方式 也 不 同 于 铜 ) 的 其 他 面 心 立方 结构 (FCC) 金属 材料 中 会 发 生 什 么 现象 呢 ? 

我 们 知道 在 低层 钳 能 金属 与 合金 中 (如 奥 氏 体 不 锈 钢 ) 经 党 会 发 现 退 火 挛 
唱和 变形 挛 唱 。 而 且 ， 在 这 些 低层 错 能 金属 中 ， 位 错 是 离 解 位 错 。 这 就 会 限制 
通过 交 滑 移 而 进行 的 应 力 释 放 。 

于 是 在 这 些 金属 材料 中 ， 将 直接 在 唱 界 上 发 生 位 错 塞 积 。 这 将 会 造成 应 力 
集中 。 最 近 对 低层 错 能 铜 合金 (Cu-Al 和 Cu- Zn 合金 ， 层 错 能 约 为 20mI/m ) 
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DEAT TE 。 这 些 研 究 者 对 单 晶 、 双 晶 和 多 晶 断 裂 方式 的 滑 移 特 性 (45 
层 错 能 值 有 关 ) 非常 感 兴趣 '”'" 。 更 具体 地 说 ， 对 双 晶 的 研究 表明 ， 当 层 错 能 
较 低 时 ， 沿 着 挛 晶 界 和 大 角度 晶 界 的 断裂 是 尤其 容易 的 。 

5.2.3.4 多 晶 的 晶 间 疲劳 

首次 使 用 现代 实验 研究 技术 对 多 晶 材 料 的 研究 是 在 20 世纪 70 年代 末 期 由 
Kim 和 Laird 进行 的 EM 78a, KIM 78b | " 

这 些 研 究 者 们 对 具有 粗大 唱 粒 的 多 晶 铜 进行 了 研究 。 他 们 证 明 在 高 循环 变 
形 期 间 ， 当 相 邻 晶 界 具 有 较 大 取向 差 、 唱 界 迹 面 与 拉 伸 应 力 轴 倾 斜 角度 较 大 
(30° -90°) 以 及 主导 滑 移 系 在 长 距离 被 激活 时 ， 裂 纹 就 会 在 晶 间 优先 形 核 。 

Kim 和 Laird 也 已 经 注意 到 ， 在 循环 加 载 变形 期 间 ， 工 型 裂纹 会 
相对 较 快 地 出 现 ， 它 们 与 表面 上 所 出 现 的 晶 界 内 90° Ep X' 79. snp 5.20 
所 示 。 然 而 ， 我 们 对 他 们 的 论断 存在 一 些 疑 虑 ， 因 为 根据 他 们 的 论断 ， 晶 间断 
裂 之 前 先 发 生 了 晶 界 滑动 。 实 际 上 ， 唱 界 的 运动 似乎 总 是 与 裂纹 的 存在 相关 的 
( 见 图 5. 21) ， 而 且 很 难 知道 这 种 运动 是 与 晶 界 滑动 有 关 还 是 与 裂纹 存在 有 关 。 
然而 ， 值 得 肯定 的 是 ，Kim 和 Laird 的 工作 已 经 证 明 裂 纹 总 是 出 现在 大 角度 晶 界 
以 及 滑 移 带 与 这 些 晶 界 的 相交 处 。 
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图 5.20 SRAWE (Ae, =0.7% ，Ni; =915 循环 次 数 ) 中 沿 最 间 裂 纹 形成 的 台阶 IL 
图 中 给 出 了 试 样 的 自由 表面 、 断 裂 表 面 和 晶 界 台阶 。 


这 并 不 是 对 铜 的 普遍 性 的 评价 。 事 实 上 ，zhang 等 ““ ”已 经 证 明 晶 间 裂 纹 也 
取决 于 滑 移 特性 ， 尤 其 取决 于 层 错 能 。 我 们 将 在 本 节 的 后 面 讨 论 这 方面 的 内 容 。 

Neumann PTE I] psp (包括 奥 氏 体 不 锈 钢 ) 所 进行 的 其 他 研究 
表明 ， 李 唱 界 是 裂纹 优先 萌生 的 位 置 。 正 如 Kim 和 Laird ”所 提出 的 一 样 ， 
Y =3 的 楼 品 界 与 滑 移 面 平行 ， 在 这 里 可 以 认为 其 是 裂纹 优先 萌生 的 位 置 。Neu- 
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图 5.21 Saal (Ac, =1%, N, =600 循环 次 数 ) 中 晶 界 的 运动 。 可 以 看 到 最 间 裂 纹 的 形成 
(如 箭头 1 所 示 ) 和 滑 移 带 与 挛 晶 界 相交 处 〈( 如 箭头 2 所 示 ) 裂纹 的 缺失 "|。 
mann ”通过 测量 晶 粒 之 间 的 取向 差 并 考虑 弹性 各 向 异性 ， 计 算 了 铜 和 不 
锈 钢 中 数 百 个 唱 界 上 的 局 部 应 力 。 在 高 周 疲劳 区 域 ( 即 低 循环 塑性 变形 ，NVi > 
3 x10 循环 次 数 ) ， 裂 纹 优 先 在 挛 晶 界 上 萌生 ， 并 总 是 发 生 在 挛 晶 界 的 一 侧 ( 见 
图 5.22), Neumann 表明 这 种 实验 现象 可 以 通过 考虑 晶体 的 弹性 各 向 异性 而 加 以 

解释 。Blochwitz 和 Tirschler'.”"””，! 获 得 了 相同 的 结论 。 


o 
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图 $. 22 ”表明 微 裂 纹 只 沿 着 挛 晶 界 一 侧 优先 形成 的 示意 图 ， 
这 里 假设 挛 晶 界 是 并 排 排列 的 EEC N 。 


直到 最 近 ， 一 些 研 究 者 们 号 召 使 用 取向 图 像 显 微 技 术 (OIM) AB T R 
射 衍射 技术 (EBSD) 来 获得 关于 晶 界 所 起 作用 的 详细 信息 “""” 。 
Kobayashi 等 人 对 粗 晶 〈 晶 粒 尺寸 为 580km) 纯 铝 (纯度 为 99. 99% ) 进行 


18M]  :::: 品 界 与 晶体 塑性 :222:: 


了 非常 详细 的 研究 ， 他 们 在 一 个 场 发 射 扫 面 电镜 (SEM) 中 使 用 一 个 SEM- 
EBSD/OIM RAWA T mIo 

这 些 研究 者 们 根据 唱 界 重合 指数 王将 唱 界 进行 了 分 类 。 将 重合 指数 <29 
的 晶 界 称 为 重合 晶 界 。 取 向 差 采用 Brandon 准则 进行 计算 …““ 。 要 了 解 晶 界 及 
其 特性 的 详细 研究 内 容 ， 读 者 可 以 参考 Priester BET, 

三 叉 晶 界 可 以 根据 它们 的 连接 性 进行 分 类 ， 因 而 可 以 进行 如 下 分 类 : RO 表 
示 三 叉 晶 界 中 没有 一 般 唱 界 〈 表 示 为 3- CSL) ; RI 表示 三 叉 品 界 中 具有 1 个 一 般 
唱 界 和 2 个 重合 CSL aT (表示 为 2-CSL); R2 Xon —ÓX db PAA 2 个 一 般 
唱 界 和 1 个 CSL mI (RAA 1-CSL); R3 表示 三 叉 晶 界 中 具有 3 个 一 般 唱 界 
(表示 为 0- CSL)。 图 5. 23 给 出 了 相关 例子 。 
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< 下 一 
应 力 方向 


5.23 通过 扫描 电子 显微镜 观察 到 的 多 最 铝 中 微 裂纹 的 萌生 ， 该 材料 是 在 15.5 MPa 的 应 力 幅 
值 下 进行 试验 的 。 水 平 箭头 表示 作用 应 力 的 方向 。 可 以 看 出 晶 间 裂纹 萌生 位 置 的 多 样 性 。 
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这 种 详细 的 研究 参考 了 很 大 的 晶 粒 数 (890 个 ) 。 在 经 历 了 一 个 15. 5MPa 的 
应 力 幅 值 之 后 ， 这 些 晶 粒 中 的 53 个 晶 粒 产生 了 裂纹 。 一 些 结果 被 转 人 图 5.24, 
图 5. 25 和 图 5.26, ， 这 些 结果 表明 一 般 晶 界 是 优先 断裂 的 〈《 见 图 5.24), Tan 
迹 面 关 于 应 力 轴 的 取向 几乎 没有 任何 影响 〈 见 图 5.25) 。 


100 


dh NE SL: ig: acme 
小 角度 品 界 : 
Y3: P 
80 F x5-x29: 31(4) 
一 般 唱 界 : 663(44) 


60 


40 


品 间 断裂 频率 (%) 
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图 5.24 粗 晶 多 晶 铝 合金 在 Ac =15. 5MPa 下 的 疲劳 试验 结果 PO” 。 晶 界 特性 对 晶 间 裂纹 
萌生 的 影响 。 图 中 显示 了 晶 界 的 总 数 和 开裂 晶 界 的 总 数 以 及 晶 界 特性 : 小 角度 晶 界 、 
23, 25-229 和 一 般 晶 界 等 。 见 文中 所 给 的 对 不 同 结果 的 解释 。 


开裂 晶 界 总 数 = 53 


晶 间 断裂 数 N 





40 
晶 界 与 应 力 轴 之 间 的 角度 04(”) 


5.25 粗 最 多 最 铝 合 金 在 Ao =15.5MPa 下 的 疲劳 试验 结果 。 开 裂 晶 界 (GB) 
总 数 为 53。 晶 界 相 对 于 应 力 轴 的 取向 几乎 不 影响 最 间 裂 纹 的 形 核 091 
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100 


三 叉 晶 界 总 数 : 724( 开 裂 数 : 38) 
RO: 26(0) 


80 


R3: 354 (27) 
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三 又 晶 界 特征 


图 5.26 粗 晶 多 晶 铝 合金 在 Ar =15. 5MPa 下 的 疲劳 试验 结果 。 三 叉 晶 界 (TJ) ERAH 
生 的 优先 位 置 ， 该 位 置 还 取决 于 晶 界 结合 处 的 性 质 (RO、R1、R2 和 R3) (F0, 


然而 ， 对 这 些 结果 进行 更 为 仔细 的 观察 可 以 看 出 ， 具 有 高 二 值 (二 5 ~ 
229) 的 唱 界 是 优先 断裂 的 位 置 〈 占 断裂 唱 界 的 13%), BAR PRAA 7% FF 
裂 。 虽 然 一 般 唱 界 在 裂纹 萌生 过 程 中 扮演 着 重要 的 角色 ， 但 其 中 只 有 7% IR. 
这 些 结果 与 Neumann 的 研究 结果 类 似 “”” 。 除 此 之 外 ,在 三 又 晶 界 处 的 断裂 通 
WEEE R 型 唱 界 处 〈 见 图 5. 26 ) 。 

对 断裂 表面 的 观察 结果 ( 见 图 5. 25 和 图 5.26) 给 予 合理 的 解释 是 很 难 的 ， 
因为 对 于 断裂 表面 痕迹 的 观察 结果 并 不 足以 确定 断裂 表面 的 方向 。 确 定 这 一 方 
回 需 要 观察 两 个 剖面 。 

Kobayashi 等 人 “”" ”声称 已 经 证 明 在 重合 晶 界 萌生 的 疲劳 裂纹 只 有 当 断 裂 
试 样 的 品 界 迹 面 与 驻 留 滑 移 帘 (PSB) 平行 时 才 会 出 现 ， 而 且 驻 留 滑 移 带 至 少 是 
在 两 个 相 邻 晶 粒 中 的 一 个 晶 粒 内 部 形成 的 ““” 。 这 些 实验 现象 也 在 表面 观察 到 
了 。 读 者 一 定 还 记得 前 面 关 于 由 表面 观察 所 得 结论 的 局 限 性 的 论述 。 驻 留 滑 移 
iy (PSB) 是 三 维 结构 。 我 们 很 容易 想象 一 个 二 =3 晶 界 附近 处 的 驻 留 滑 移 带 
(PSB)， 其 相应 的 柏 氏 矢量 与 晶 界 不 平行 。 很 明显 ,与 目前 的 研究 现状 相 比 ， 驻 
EHE (PSB) 和 晶 界 之 间 的 相互 作用 是 值得 进行 更 为 详细 研究 的 热点 问题 。 

由 于 相 邻 晶 粒 之 间 变 形 的 协调 性 ， 对 多 晶 合 金 的 变形 和 断裂 的 研究 必须 考 
虑 局 部 应 力 问题 ， 这 已 经 由 Neumann ”进行 了 尝试 。 对 这 一 问题 的 研究 水 平 
是 非常 先进 的 ， 包 括 采 用 有 限 元 法 对 晶体 塑性 进行 详细 的 计算 、 采 用 OIM 或 
EBSD 识别 唱 粒 的 晶体 学 取向 以 及 确定 晶 界 的 几何 方向 和 特性 。 不 幸 的 是 ， 很 少 
有 研究 达到 这 一 阶段 。 
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我 们 可 以 关注 Kitamura 等 人 "最 近 的 研究 工作 ， 这 些 研究 工作 是 针对 具 
有 粗大 晶 粒 的 多 晶 铜 试 样 (292g Imm) 进行 的 ， 该 试 样 剖 面 上 含有 12 个 品 粒 。 
这 些 研 究 者 们 对 试 样 施加 了 拉 伸 -压缩 循环 应 力 ， 而 且 对 变形 进行 了 控制 ， 逐 渐 
将 变形 幅 值 增加 到 1. 5 x 10 一 。 他 们 使 用 光学 干涉 测量 法 和 扫描 电镜 观察 了 品 粒 
内 部 的 滑 移 迹 线 和 损伤 情况 。 除 了 实验 观察 之 外 ,这些 研 究 者 们 还 进行 了 各 回 
异性 弹性 计算 。 图 5.27 给 出 了 详细 分 析 两 个 相 邻 唱 粒 取向 的 例子 。 





5.27 使 用 OIM 技术 确定 两 个 相 邻 晶 粒 的 取向 fr” 。 


Kitamura 4& AT 的 实验 观察 结果 能 够 表明 ， 驻 留 滑 移 带 (PSB) 是 在 晶 
界 的 临近 区 域 优先 形成 的 ， 驻 留 滑 移 带 (PSB) 的 迹 线 与 通过 施 密 特 因子 简单 计 
算 (没有 考虑 局 部 应 力 集中 间 题 ) 得 到 的 迹 线 是 不 重合 的 ， 最 活跃 的 驻 留 滑 移 
带 (PSB) 位 于 挛 晶 界 附 近 。 这 些 实验 观察 结果 与 Neumann!" "! (他 表明 裂纹 
在 挛 晶 界 处 优先 萌生 ) 和 Kobayashi A ®® (他 们 表明 裂纹 沿 着 唱 界 优先 萌 
^E) 获得 的 实验 结果 保持 了 很 好 的 一 致 性 。 

Kitamura 等 人 “的 计算 结果 已 经 表明 驻 留 滑 移 带 (PSB) 形成 的 位 置 就 
是 在 初级 滑 移 系 上 计算 的 前 应 力 最 高 的 地 方 ， 并 且 考 虚 了 由 晶体 各 向 异性 引起 
的 应 力 集中 。 这 些 计算 也 已 经 表明 活跃 的 驻 留 滑 移 带 (PSB) 是 在 挛 晶 界 的 附近 
发 展 起 来 的 ， 因 为 滑 移 系 与 这 些 挛 曲 界 的 平面 是 平行 的 。 这 些 实验 观察 结果 也 
Ej Neumann! "^! ftl Kobayashi Æ A TROP 的 实验 结果 是 一 致 的 。 这 些 计 算 结 果 最 
终 已 经 能 够 使 我 们 详细 说 明 与 驻 留 滑 移 带 (PSB) 形成 相关 的 滑 移 优先 发 生 在 唱 
界 附 近 ， 而 且 与 具体 局 部 应 力 状态 有 关 。 所 有 这 些 评价 与 前 面 Hu 等 人 ”的 
实验 研究 结果 是 一 致 的 。 

我 们 将 简要 讨论 Zhang 的 研究 团队 “” "最 近 的 研究 结果 来 结束 本 节 的 内 
容 。 这 些 研究 者 们 更 为 具体 地 研究 滑 移 特性 对 各 种 成 分 的 面 心 立方 结构 (FCC) 
金属 和 合金 的 晶 间 断裂 的 影响 ， 采 用 不 同 成 分 的 金属 和 合金 的 目的 是 获得 不 同 
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的 层 错 能 值 。 可 以 注意 到 ， 这 些 信息 与 前 面 描述 的 内 容 是 一 致 的 。 

Zhang 4$ A, ^ ”的 工作 详细 介绍 了 层 错 能 对 疲劳 裂纹 萌生 的 影响 。 在 铜 中 
添加 铝 ， 能 够 显著 降低 层 错 能 ， 因 而 会 改变 滑 移 特性 ， 这 些 现象 可 以 从 图 5. 28 
和 其 他 研究 ”中 观察 到 。 图 5. 29 描述 了 滑 移 特性 对 断裂 模式 的 影响 。 在 具 
有 相对 高 层 错 能 的 合金 中 ， 裂 纹 是 沿 着 驻 留 滑 移 带 (PSB) WEK WRN 
量 为 8% (摩尔 分 数 ) 的 合金 ， 仍 然 具有 较 低 的 层 错 能 ， 因 而 裂纹 沿 着 挛 唱 界 萌 
生 。 这 种 影响 在 具有 很 低层 错 能 的 合金 [ 如 铝 的 含量 为 16% (摩尔 分 数 ) BO 
合金 ] 中 甚至 更 为 显 着 。 
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5.28 由 透射 电子 显微镜 获得 的 Cu- Al 合金 在 Ac, 24 x 10 疲劳 条 件 下 的 照片 ， 
表明 了 位 错 滑 移 模 式 以 及 穿越 与 层 错 能 有 关 的 挛 晶 界 。a) Mb); Cu-5%Al (摩尔 分 数 ) ; 
c) Ad): Cu-16%Al (摩尔 分 数 ) 。 需 要 注意 的 是 ， 位 错 沿 晶 界 发 生 了 堆积 ， 

且 这 些 堆 积 越 来 越 显著 ， 尤 其 是 当 层 错 能 较 低 时 己 1. 


5.2.3.5 小 结 

在 这 部 分 ， 我 们 试图 对 具有 面 心 立方 结构 (FCC) 的 双 晶 和 多 晶 中 裂纹 形 
核 的 相关 知识 进行 评价 。 目 前 似乎 已 经 获得 了 几 个 得 到 确认 的 结果 ， 总 结 如 下 : 

1) 经 常 可 以 观察 到 疲劳 裂纹 在 晶 界 处 萌生 ， 这 与 普遍 认同 的 观点 是 相 
反 的 。 

2) 大 角度 品 界 和 三 叉 唱 界 是 裂纹 优先 萌生 的 位 置 。 
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5.29 由 扫描 电镜 获得 的 Cu- Al 合金 在 Ae, 24 x 10 疲劳 条 件 的 照片 。 
a) Cu-5%Al (摩尔 分 数 ); b) Cu-8%AI (摩尔 分 数 ); c) Cu-16%Al (摩尔 分 数 ) 。 
层 错 能 从 a) zc) 缓慢 降低 ， 有 裂纹 萌生 模式 也 发 生 了 变化 所 二 。 


3) 裂纹 也 可 能 在 重合 晶 界 处 萌生 ， 尤 其 是 在 挛 晶 界 处 。 这 些 裂纹 与 运行 机 
制 的 细节 内 容 无 关 ， 通 党 与 驻 留 滑 移 惠 (PSB) 有 关 ， 这 些 驻 留 滑 移 带 会 在 品 界 
处 造成 应 力 集中 ,尤其 是 在 挛 晶 界 处 。 

4) 虽然 数量 上 要 少 于 大 角度 唱 界 和 三 义 唱 界 ， 但 挛 唱 界 也 是 裂纹 萌生 的 优 
先 位 置 。 全 位 错 和 不 全 位 错 穿 过 挛 唱 界 的 模式 还 几乎 没有 人 研究 。 然 而 我 们 可 
以 参考 Rémy UP 799 REM 811 和 Coujoufcosal 的 工作 。 

5) 层 鲁能 的 降低 会 引起 平面 滑 移 和 挛 晶 密度 的 增加 。 平 面 滑 移 会 促进 挛 晶 
界 处 的 位 错 塞 积 和 驻 留 滑 移 带 (PSB) 的 形成 ， 因 而 会 加 速 这 些 特定 唱 界 处 的 裂 
纹 萌生 。 

6) 由 于 变形 的 不 协调 性 以 及 晶体 的 各 向 异性 ， 唱 界 〈 尤 其 是 大 角度 唱 界 ) 
会 造成 应 力 集 中 。 这 些 局 部 的 重要 应 力 会 激活 二 次 滑 移 系 。 裂 纹 会 在 滑 移 带 与 
蝇 界 相交 处 的 唱 界 临近 区 域内 萌生 。 

7) 在 唱 界 临近 区 域 的 激活 滑 移 系 无 法 只 通过 计算 施 密 特 因子 而 加 以 预测 。 
局 部 应 力 集中 经 常会 导致 所 激活 的 渭 移 系 不 同 于 在 晶 粒 内 部 预测 的 滑 移 系 。 

除了 目前 这 些 得 到 确认 的 研究 结果 之 外 ， 许 多 人 研究 领域 仍 需 进行 探索 。 我 
们 提出 下 面 几 个 问题 : 

1) 大 部 分 实验 观察 结果 都 是 在 表面 进行 的 ， 而 不 是 在 剖面 进行 的 ， 这 就 意 
味 着 唱 界 和 驻 留 滑 移 带 (PSB) 的 形 貌 取向 仍然 不 是 很 清楚 。 

2) 许多 实验 研究 已 经 表明 裂纹 是 从 驻 留 滑 移 带 (PSB) 萌生 的 。 除 了 前 面 
提 到 的 三 维特 征 之 外 ， 还 有 关于 唱 界 与 驻 留 滑 移 带 (PSB) 中 的 主 柏 氏 矢量 之 间 
实际 角度 关系 的 信息 也 是 缺失 的 。 这 些 信息 对 于 理解 晶 间 疲劳 裂纹 的 萌生 机 制 
是 非常 必要 的 。 

3) 考虑 弹性 和 塑性 各 向 异性 的 有 限 元 计算 可 以 有 效 地 增强 我 们 对 晶 界 临近 
区 域 以 及 驻 留 滑 移 带 内 的 应 力 集 中 的 理解 。 


190] :3333 晶 界 与 晶体 塑性 3533? 


4) 这 些 计算 方法 与 现代 局 部 表征 技术 的 结合 使 我 们 能 够 建立 更 为 量化 的 蜗 
间 疲 劳 断裂 的 预测 准则 。 


5.3 Him 


5.3.1 概述 


在 研究 晶 间断 裂 的 著作 中 ， 高 温 疲劳 是 值得 特别 关注 的 。 实 际 上 ， 对 于 在 
高 温 环境 下 工作 的 设备 〈 如 热力 发 动机 、 航 空 发 动机 和 能 源 生产 系统 等 ) 来 说 ， 
在 其 许多 机 械 零 件 设计 和 运行 期 间 ， 这 种 变形 方式 具有 非常 重要 的 实际 意义 。 
我 们 经 常 将 这 种 损伤 模式 用 术语 “疲劳 - 蠕 变 ” 表 示 ， 严 格 说 来 ， 这 种 疲劳 经 党 
与 瞬时 行为 (开始 和 停止 ) 有 关 ， 而 蠕 变 则 发 生 在 长 期 使 用 期 间 。 与 一 些 纯 唯 
像 方法 所 描述 的 现象 相反 ， 疲 劳 - 蠕 变 不 可 能 被 描述 为 疲劳 损伤 和 蠕 变 损 伤 的 简 
Ham ( 见 第 4 章 )。 

通常 而 言 ， 在 两 种 损伤 模式 之 间 存 在 强烈 的 协同 效应 ， 疲 劳 能 够 强烈 地 改 
变 蠕 变 ， 反 之 亦 然 。 这 种 变形 模式 经 常会 导致 疲劳 寿命 《用 疲劳 断裂 循环 次 数 
表示 ) 显著 降低 ， 因 而 可 能 是 非常 有 害 的 。 它 会 导致 宏观 裂纹 的 形成 ， 这 种 宏 
观 裂纹 通常 会 沉着 唱 间 扩展 。 

具有 保持 时 间 的 疲劳 - 蠕 变 试验 的 基本 原理 可 以 在 图 5. 30 中 再 一 次 进行 回 
顾 。 在 疲劳 -松弛 (FR) 试验 中 ( 见 图 5.30a)， 我们 可 以 施加 整体 变形 ， 当 这 
种 整体 变形 达到 拉 伸 最 大 值 或 压缩 最 小 值 时 ， 我 们 就 可 以 看 作 是 进行 了 一 个 保 
持 时 间 ， 在 此 期 间 ， 由 于 应 力 松弛 而 发 生 了 一 种 黏 性 变形 (ows/E, RPE Æ 
弹性 模 量 ) 。 


Ae yyy AE yay: Ex 
a) b) 


图 5.30 应力- 应变 迟 滞 回 线 的 形状 示意 图 : a) 疲劳 -松弛 试验 ; b) 疲劳 - 蠕 变 试验 """*]。 
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严格 说 来 ， 对 疲劳 - 蠕 变 (FC) 试验， 当 达 到 最 大 (或 最 小 ) 疲劳 变形 时 
( 见 图 5. 30b) ， 我 们 就 施加 一 个 恒定 载荷 。 在 恒定 加 载 期 间 ， 蠕 变 变 形 e. 2E 
在 拉 伸 加 载 或 压缩 加 载 过 程 中 。 这 种 疲劳 - 蠕 变 (FC) 试验 要 比 疲 荔 -松弛 
(FR) 试验 更 加 具有 辨识 性 ， 因 为 疲劳 - 蠕 变 (FC) 试验 中 可 以 使 我 们 在 每 个 循 
环 之 间 应 用 更 大 的 蠕 变 变 形 。 

为 了 简便 起 见 ， 可 以 说 存在 两 类 疲劳 - 蠕 变 损伤 模式 ,它们 几乎 明显 地 依赖 
于 材料 。 

第 一 类 损伤 模式 是 晶 间 的 大 面积 孔洞 。 它 会 导致 唱 间 空 腔 的 形成 ， 因 而 与 
蠕 变 类 似 〈 见 第 4 章 )。 这 种 第 一 类 损伤 模式 对 环境 影响 几乎 不 敏感 ， 奥 氏 体 不 
锈 钢 就 属于 这 类 损伤 模式 。 

第 二 类 损伤 模式 与 品 界 的 优先 氧化 和 由 氧 引起 的 脆 化 有 关 。 因 而 它 具 有 表 
面 损伤 的 性 质 〈 至 少 在 初期 如 此 ) ( 见 第 6 章 )。 一 般 来 说 ， 涡 轮机 中 使 用 的 名 
基 合 金 对 这 种 损伤 模式 是 敏感 的 。 

根据 上 面 提 到 的 这 两 大 类 材料 ， 我 们 将 连续 介绍 这 两 类 损伤 模式 。 这 种 介 
绍 是 很 简短 的 ， 更 详细 的 内 容 在 《MIM treaty》 的 其 他 章节 中 给 出 ， 这 些 章节 都 
是 由 本 章 的 作者 编写 的 Um, 


5.3.2 奥 氏 体 不 锈 钢 


5.3.2.1 疲劳 行为 与 显 微 组 织 

让 我 们 回顾 奥 氏 体 不 锈 钢 的 有 关 知识 ， 可 以 知道 奥 氏 体 不 锈 钢 的 含 碳 量 较 
低 ( 小 于 0.10%), 含 铬 量 比 较 高 ( 约 为 18% ) ， 镍 的 含量 是 变化 的 〈 一 般 为 
8% ~12% ) ， 取 决 于 不 锈 钢 的 等 级 。 一 些 奥 氏 体 不 锈 钢 中 含有 钼 (在 316 不 锈 钢 
中 的 含量 约 为 3% ) ， 其 他 一 些 奥 氏 体 不 锈 钢 中 含有 少量 的 钛 (E 321 不 锈 钢 中 
的 含量 约 为 0.30% ) sk ge (46347 不 锈 钢 中 的 含量 约 为 0.80% ) 。 

这 些 不 锈 钢 在 室温 下 都 是 具有 低层 错 能 (2927720 - 30mJ/m°) 的 面 心 立方 
结构 (FCC) 固溶体 。 经 历 循 环 变形 之 后 ， 它 们 会 被 显著 强化 。 当 它们 处 于 高 
温 〈550 ~ 650Y ) 疲劳 -松弛 的 时 候 ， 仍 然 保持 很 高 的 循环 加 工 硬化 能 力 ， 甚 至 
能 够 保持 很 长 时 间 (X 24h), 

与 对 室温 疲劳 所 产生 的 位 错 结 构 的 研究 相 比 ， 对 由 热塑性 循环 变形 所 导致 
的 位 错 结构 的 研究 较 少 。 然 而 ， 我 们 可 以 向 读者 推荐 一 些 研究 案例 ， 有 助 于 识 
别 一 些 重要 的 变化 规律 ”oo 在 高 温 条 件 下 ， 热 激活 交 滑 移 会 促 
进位 错 聚 集 形成 位 错 胞 或 位 错 墙 。 

图 5.31 给 出 了 316 不 锈 钢 的 这 种 显 微 组 织 的 例子 。 在 一 定 保持 时 间 内 ， 依 
据 合金 不 同 的 含 碳 量 ， 我 们 可 以 注意 到 碳化 铬 ( M,Ce) 在 唱 间 沉淀 析出 3 。 

在 一 些 研 究 案例 中 ， 我 们 已 经 在 三 又 晶 界 处 注意 到 了 一 种 胞 状 沉 淀 [sez21 。 


1921 355 品 界 与 品 体 塑 性 === 


r ss PS. E 





图 5.31 316 奥 氏 体 不 锈 钢 在 600 人 和 Ac, /2 =0. 86% 的 条 件 下 进行 连续 疲劳 试验 所 得 结果 。 
a) 含有 胞 状 位 错 结 构 的 最 粒 ; b) 含有 脉 状 位 错 或 位 错 墙 结构 的 晶 粒 ”| 。 


这 种 胞 状 沉 泻 揭示 了 变形 的 高 度 局 部 不 均匀 性 ,或 者 甚至 唱 间 滑 移 (将 在 
5.3.2.3 节 进 行 介绍 ) 也 可 能 导致 这 些 钢 的 孔洞 损伤 。 三 叉 唱 界 (RO, R1, R2 
和 R3 之 间 的 区 别 已 经 在 5.2.3.4 节 进 行 了 介绍 ) 更 易于 导致 这 种 损伤 模式 的 本 
质 原因 目前 还 不 清楚 。 
5.3.2.2 损伤 

图 5. 32 摘 述 了 上 述 这 类 不 锈 钢 在 热 疲 劳 - 蠕 变 变 形 条 件 下 所 观察 到 的 一 般 
规律 ， 所 选择 的 材料 为 304 不 锈 钢 (18Cr-10Ni) ， 变 形 温 度 为 两 个 温度 ， 分 别 
A 600€ 和 700C, Af À Æ HJ EI fe HE Ae, =1%， 而 且 采 用 了 多 种 变形 
速率 [YA 

在 图 5.32 中 ， 我 们 可 以 注意 到 当 变 形 速率 减 小 时 ， 疲 劳 寿命 显著 降低 。 这 
种 疲劳 寿命 的 降低 是 与 断裂 模式 的 转变 相 吻 合 的 ， 即 当 变形 速率 降低 (107 ~ 
10“s”) 时 ， 高 变形 速率 (10787) 下 的 穿 晶 断 裂 就 转变 为 晶 间 断裂 。 

图 5. 33 详细 说 明了 在 拉 伸 加 载 过 程 中 保持 时 间 对 316 不 锈 钢 断 裂 循环 次 数 
的 影响 ， 该 试验 数据 是 通过 不 同 变形 程度 和 不 同 保 持 时 间 下 的 疲劳 -松弛 试验 获 
得 的 ARG 96a, ARG 96b | ; 

图 5. 33 还 给 出 了 同步 断裂 曲线 。 我 们 从 该 图 中 可 以 注意 到 ， 如 果 保 持 时 间 
很 短 〈 比 如 几 分 钟 ) ， 给 定 变形 程度 下 的 断裂 循环 次 数 几 乎 不 发 生变 化 ， 一 旦 保 
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持 时 间 增 加 ， 无 论 所 施加 的 变形 程度 如 何 ， 疲 劳 寿命 都 会 降低 。 
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图 5.33 316 奥 氏 体 不 锈 钢 在 不 同 塑性 变形 速率 和 600 仿 条件 下 进行 拉 伸 -压缩 加 载 疲劳 -松弛 
试验 所 得 的 拉 伸 加 载 保持 时 间 对 疲劳 寿命 的 影响 。 图 中 还 绘 出 了 断裂 时 间 上 关于 保持 时 间 和 
PER CODE LE se” 


然而 ， 我 们 需要 注意 的 是 断裂 时 间 的 增加 ， 这 表明 疲劳 行为 不 只 取决 于 时 
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间 。 对 一 个 循环 周期 为 24 小 时 的 时 间 很 长 的 疲劳 试验 ( 至少 为 一 年 )， 可 以 看 
到 当 保 持 时 间 增 加 时 ， 断 裂 循 环 次 数 倾 向 于 回升 。 碳 化 物 沉淀 析出 已 经 成 为 这 
种 具体 行为 的 主要 原因 中 82,LEV 88,WAR 81 | , 

疲劳 寿命 随 着 保持 时 间 的 增加 而 降低 是 与 晶 间 损伤 的 出 现 ( 见 图 5.34) 系 
统 相关 的 。 在 保持 时 间 内 ， 会 发 生 由 蠕 变 引 起 的 唱 间 损伤 ， 这 种 损伤 不 仅 发 生 
在 疲劳 裂纹 尖端 ， 而 且 还 出 现在 整个 材料 中 。 





样品 轴线 





b) 


5.34 奥 氏 体 不 锈 钢 中 观察 到 的 疲劳 - 蠕 变 晶 间 损伤 的 例子 (试验 是 在 600€ FATH) c 
a) 316 ABM, Ac,/2=1%, t, =0.5h， 纵 向 剖面 的 光学 显 微 照 片 。b) 316 KEM, 
As,/2 2196, t=0.5h， 可 以 看 到 箭头 所 示 的 最 间 空 腔 的 形 核 和 和 。 


5.3.2.3 疲劳 损伤 和 疲劳 寿命 的 物理 模型 
人 们 已 经 开发 了 两 种 类 型 的 模型 来 表明 保持 时 间 对 疲劳 寿命 的 影 
gi ANT TMNOIS 第 一 类 模型 是 基于 晶 界 滑动 建立 的 “"”。 不 幸 的 是 ， 关 于 这 一 
现象 ， 没 有 足够 的 数据 来 完全 证 实 这 类 模型 。 第 二 类 模型 更 具有 实际 意义 。 它 
是 基于 晶 间 损伤 的 度量 建立 的 ， 可 由 下 式 加 以 定义 
D=L/L, (5.3) 
式 中 ，L 是 每 单位 面积 开裂 唱 界 的 累积 长 度 ; LL 是 每 单位 面积 的 唱 界 总 长 度 。 对 
316 型 不 锈 钢 所 进行 的 停止 疲劳 试验 已 经 证 明 ， 作 为 一 种 初步 的 近似 ，D 随 着 循 
环 次 数 呈 线性 变化 (也 可 参见 Hales 的 文献 ”1 ) 。 我 们 因而 可 以 定义 每 循环 
品 间 损伤 D.A 
D. = D/N (5.6) 
D MEREK (温度 、 变 形 和 保持 时 间 ) 的 变化 可 以 通过 实验 进行 确 
EUR 96a, ARG 96b, LEV 82 ,LEV 88 ,PIN 83a, PIN 83b] : 并 可 以 用 作 建 立 疲劳 - 里 变 中 微 裂纹 扩展 定 
律 的 基础 ， 其 具体 形式 为 


x (5. 7) 


SEES SRS dàguapiillI] Bes 


sth, (da/dN) 和 (da/dN) “分别 是 疲劳 - 蠕 变 (FC) 和 纯 疲 劳 (PF) 中 的 
裂纹 扩展 速率 ; 上 是 一 个 常数 ;指数 p 也 是 一 个 常数 。Skelton 提出 了 一 个 相似 的 
定律 "**”]。 对 方程 (5.7) 进行 积分 ， 就 可 以 获得 疲劳 寿命 折 减 系数 R 的 简单 
关系 式 ， 并 可 以 转换 成 裂纹 扩展 寿命 N, ， 其 具体 形式 为 


NW =e NE 
PFp_ Pp R_ kD” WES = = 3.8 
ici NT xN& «s FIN 1 -kD'N, edd 


式 中 ，NE 就 是 疲劳 - 蠕 变 寿命 。 另 外 ，NE 已 经 与 连续 疲劳 中 的 断裂 循环 次 数 
NEC 联 系 到 一 起 了 。 图 5. 35 给 出 了 两 个 316 型 不 锈 钢 的 D. 和 疲劳 寿命 折 减 系数 R 
之 间 的 关系 。 这 些 结果 分 布 在 同一 直线 的 附近 ， 这 使 我 们 能 够 建立 指数 p 的 值 
(p 值 约 为 0.923) 。 在 该 图 中 ， 我 们 也 展示 了 Hales 的 测量 结果 '“” 。 该 研究 者 
采用 另 一 种 方法 测量 了 晶 间 损伤 ， 这 可 能 会 解释 两 种 曲线 之 间 的 差异 。 该 图 还 
给 出 了 另 一 种 有 趣 的 结果 。 尽 管 对 于 最 长 的 保持 时 间 来 说 ， 疲 劳 寿命 是 增加 的 
( 见 图 5.33), ， 但 与 较 长 保持 时 间 (1440min) 对 应 的 结果 却 位 于 同一 条 曲线 上 。 
这 反映 了 一 个 基本 事实 ， 即 对 于 具有 很 长 保持 时 间 的 这 些 疲劳 试验 而 言 ， 损 伤 
D. 更 低 。 
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疲劳 寿命 相对 折 减 系数 R 


保持 时 间 /min 
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每 循环 晶 间 损伤 D。 


5.35 关于 两 种 316 型 奥 氏 体 不 锈 钢 的 每 次 循环 晶 间 损伤 万 .与 
疲劳 寿命 折 减 系数 尺 之 间 的 关系 [ARG ARG] 


男 外 ， 我 们 已 经 证 明 在 稳定 状态 下 的 每 次 循环 损伤 D. 可 以 用 下 式 表示 ， 即 


D, = na) (om) (5.9) 


AP, E EMERE; B 只 随 温度 而 变化 ; ae 是 应 力 松 弛 开始 时 所 达到 的 应 力 
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最 大 值 ; on 是 松弛 应 力 幅 值 ””” 。 这 种 方法 目前 只 有 在 一 个 温度 (600€) 下 
得 到 了 证 实 , 但 已 经 应 用 于 三 个 等 级 的 316 型 不 锈 钢 ， 使 我 们 能 够 在 疲劳 - 蠕 变 
试验 期 间 正确 估算 疲劳 寿命 。 


5.3.3 BEHSE 


5.3.3.1 超 合 金 的 显 微 组 织 

超 合金 〔( 镍 基 合 金 或 镍 铁 基 合金 ) 用 于 制造 飞机 发 动机 以 及 能 源 设 备 的 受 
热 零件 。 这 些 合金 主要 通过 与 具有 面 心 立方 结构 (FCC) By y 基体 共 格 的 小 沉 
淀 相 来 进行 强化 。 这 些 沉淀 相 (又 称 为 y' 相 ) 的 晶体 结构 为 Llz 结 构 ， 与 有 序 
化 合 物 Ni, Al 的 结构 类 型 相同 ， 对 于 Ni, Al 的 结构 来 说 ， 铝 原子 位 于 面 心 立 方 串 
胞 的 顶点 上 ， 钊 原子 位 于 面 心 立方 品 胞 的 面 心 处 。 

这 些 合金 的 成 分 是 复杂 的 。 读 者 阅读 一 些 关 于 超 合金 的 著作 是 非常 有 用 
Hg SN mores TES!) | 在 镍 基体 上 添加 一 些 元 素 ， 可 以 降低 氧化 速率 ， 并 提高 力学 
性 能 以 及 抗 蠕 变 和 抗 疲 劳 - 蠕 变性 能 。 在 目前 应 用 的 合金 中 ，y' 相 的 体积 分 数 在 
40% ~70% 的 范围 内 变化 。Y' 沉 演 相 的 形状 为 球体 或 立方 体 ， 这 取决 于 共 格 的 匹 
配 程度 。 碳 化 物 在 唱 界 处 存在 是 为 了 限制 唱 界 滑动 。 

为 了 制备 这 些 合 金 ， 需 要 经 历 各 种 工艺 过 程 ， 涉 及 多 晶 或 单 晶 凝固 、 银 造 
和 基于 热 等 静 压 的 粉末 冶金 (HIC), 

一 些 合金 (如 Inconel 718 合金 ) RTEA RZE RAN, REAA EM 
过 yy" 相 进行 强化 的 ，y" 相 的 化 学 成 分 为 Ni;Nb， 其 晶体 结构 为 D0,,。 该 相 也 和 基 
体 保 持 共 格 关系 ， 沉 证 析出 时 具有 圆 盘 形 ， 其 扁平 面 沿 着 c 轴 分 布 ， 沿 着 该 方向 
品格 不 匹配 性 最 大 〈 约 为 2% ) 。 
5.3.3.2 变形 机 制 

这 些 合金 的 变形 机 制 已 经 得 到 广泛 的 研究 ， 总 结 如 下 : 

1) (imi SSE TH. AF y" 相 的 有 序 性 ， 这 种 剪 切 会 
导致 全 位 错 对 1/2a «110 > 的 形成 〈 见 图 5.36), 。 对 沉淀 粒子 y" 相 的 情况 ， 为 了 
恢复 其 有 序 性 ， 必 须 形成 四 重 全 位 错 "”“” 。 当 合金 经 历 循环 变形 时 ，7y' 或 y 粒 
FHS MSM, SM eR S| TRAN REE (参见 文 
HR [CLA 80, CLA 82, LER 84, STO 78] 中 的 例子 ) 。 

2) 在 高 温 条 件 下 ， 全 位 错 经 常会 绕 过 沉淀 粒子 。 这 种 情况 能 够 通过 粒子 的 
长 大 而 得 到 促进 。 交 滑 移 可 以 增加 位 错 的 运动 性 ,会 在 y Ay AMA MBH 
均匀 的 位 错 结 构 和 位 错 缠 结 。 

3) 当 沉 泻 粒 子 被 前 切 时 ， 机 械 阻 力 会 随 着 粒子 尺寸 的 增加 而 增加 。 当 粒子 
被 绕 过 时 ,会 发 生 相反 的 现象 。 在 这 些 粒 子 的 两 种 穿越 方式 之 间 的 转变 期 间 ， 
合金 的 机 械 阻 力 处 于 最 大 值 。 





fee PSH ia H I Y saso 


4) 在 高 温和 低 变 形 速率 条 件 下 ， 变 形 是 受 蠕 变 控制 (位 错 攀 移 ) 的 ， 而 且 
在 某 些 条 件 下 ， 在 多 晶 合 金 中 也 可 能 涉及 品 界 滑动 。 

5) 在 中 间 温 度 下 (4H 5000€), ， 我 们 经 常 可 以 观察 到 动态 时 效 现象 
(Portevin Le Chatelier 效应 ) ， 当 该 种 现象 发 生 时 ， 它 会 引起 额外 的 硬化 以 及 疲 苑 
寿命 和 塑性 的 降低 。 





图 5.36  Waspaloy 超 合金 (19Cr-13Co-4. 3Mo-1.3Al-3Ti- Bal: Ni) 1E 25'C & fE Nit fT 
循环 变形 所 形成 的 位 错 结 构 。 注 意 位 错 对 的 存在 。a) 超 合金 中 粒子 被 位 错 剪 切 的 特性 ; 
b) 同一 合金 中 位 错 绕 过 大 粒子 的 特性 (图 中 A 处 可 以 看 到 一 个 位 错 环 ) IRL 


我 们 都 知道 ， 疲 劳 寿命 是 由 裂纹 萌生 阶段 的 寿命 (Ni) 及 其 后 面 的 裂纹 
扩展 阶段 的 寿命 (N,) 组 成 的 ， 因 而 有 N = Ni + N,。 在 超 合 金 这 部 分 内 容 中 ， 
我 们 已 经 初步 选择 了 一 些 特定 的 实验 结果 ， 都 与 在 低 周 疲劳 试验 中 所 研究 的 裂 
纹 萌生 阶段 有 关 。 接 着 ， 我 们 将 说 明 晶 间 疲 劳 对 疲劳 裂纹 扩展 速率 (PR) 的 有 
害 影响 。 在 本 章 的 框架 中 ， 不 可 能 面面俱到 地 介绍 所 有 与 超 合金 热 疲 劳 相 关 的 
实验 结果 。 感 兴趣 的 读者 可 以 参考 《MIM treaty》 中 的 一 章 内 容 来 了 解 更 多 的 细 
PNR, 
5.3.3.3 铸造 多 晶 超 合金 中 的 高 温 低 周 疲劳 

1. 时 效 与 氧化 

在 拉 伸 加 载 下 保持 一 段 时 间 、 降 低 加 载 频 率 和 升 高 温度 通常 都 会 导致 疲劳 
寿命 的 降低 和 晶 间 断裂 的 发 生 。 然 而 ， 这 一 普遍 规律 也 存在 许多 例外 情况 。 我 
们 将 以 Rene 80 合金 〈14Cr-9. 5Co-4Mo-4W-3AI-5Ti-0. 03Zr-0. 8Hf-0. 17C- Bal: 
Ni) 为 例 说 明 这 一 情况 ， 该 合金 广泛 用 于 涡轮 机 用 铸造 多 晶 合 金 叶 片 的 制造 。 
该 合金 的 y 基体 中 含有 较 大 体积 分 数 (50% ~ 60%) 的 y' 相 。y 和 YY’ 的 唱 格 不 
匹配 度 比 较 低 ， 大 约 有 0.3% 。 图 5.37 和 图 5.38 给 出 了 该 合金 中 的 一 些 典 型 结 
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Eg IANTSIANTSID 。 值 得 注意 的 是 , 871% 和 982% (具有 较 低 的 变形 ) 时 的 疲劳 寿 
命 随 着 保持 时 间 的 增加 而 增加 。 在 这 些 试验 期 间 ， 我 们 能 够 看 到 该 合金 连续 发 
生 软 化 ， 没 有 发 生 沉淀 粒子 被 位 错 前 切 的 现象 。 


l o? 


塑性 变形 变化 (%) 





10? 10? 10* 10° 
裂纹 萌生 阶段 循环 次 数 Ni 


5.37 Rene 80 合金 (14Cr-9. 5Co-4Mo-4W-3Al-5Ti-0.03Zr-0.8Hf-0.17C- Bal; Ni) 
在 871 人 温度 下 根据 给 定 条件 进 行 低 周 疲 循环 劳 试验 所 表现 的 行为 “|。 


塑性 变形 变化 (%) 





10? 10? 10* 10° 
裂纹 萌生 阶段 循环 次 数 M 
5.38 Rene 80 合金 〈 成 分 见 图 5.37 的 图 题 ) 在 982 交 温度 下 根据 给 定 条 件 
进行 低 周 循环 疲劳 试验 所 表现 的 行为 [As 。 


该 合金 的 软化 是 由 于 y 粒子 的 长 大 造成 的 〈 见 图 5. 39) 。 裂 纹 在 晶 间 萌生 ， 
而 且 优 先 出 现在 与 拉 伸 应 力 轴 垂 直 的 唱 界 上 。 这 些 唱 界 也 是 被 高 度 氧化 的 〈 见 
图 5.40) 。 机 械 循环 显 闭 加 速 了 沉淀 粒子 的 长 大 速度 。 当 合金 在 没有 发 生变 形 的 
条 件 下 时 效 时 ， 没有 发 生 沉淀 粒子 长 大 现象 。 

在 该 种 情况 下 ， 疲 劳 寿命 源 于 时 效 加 速 (有 利 影响 ) 引起 的 应 力 松 弛 与 涉 
及 蝇 界 优先 氧化 的 损伤 (不 利 影响 ) 之 间 的 竞争 。 
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图 5.39 透射 电镜 照片 : a) Rene80 合金 (成 分 见 图 5.37 的 图 题 ) 初始 显 微 结构 的 暗 场 

RK; b) 981 C1 Ae, =0. 196% 条 件 下 进行 低 周 疲劳 试验 获得 的 显 微 组 织 。 需 要 注意 的 是 ， 

初始 显 微 结构 中 y' 沉 淀 的 双 峰 漫 衍射 消失 了 ， 并 且 围 绕 已 经 长 大 的 沉淀 形成 的 位 错 缠 结 
具有 刃 形 位 错 特征 。 细 小 沉淀 发 生 了 溶解 中 UM, 





图 5.40 a) Rene 80 合金 (成 分 见 图 5.37 的 图 题 ) 在 € =0.50%/min, Ae, =0.25% 条 件 


下 进行 试验 期 间 形成 的 氧化 物 ; b) 合金 在 £ =0.50%/min, Ac, -0. 509030 t. =90s 条 件 
下 进行 试验 时 产生 的 垂直 于 拉 伸 轴 的 晶 界 断裂 。 可 以 看 出 是 MAC, 型 碳化 物 
TE pa Sup ANT 。 


对 该 合金 ， 人 们 提出 裂纹 萌生 准则 。 这 一 准则 是 在 断裂 力学 和 许多 金 
相 显 微观 察 的 基础 上 建立 起 来 的 。 


依据 其 他 研究 者 对 晶 间 氧化 的 研究 工作 ” ””,， 已 经 证 明 裂 纹 萌生 时 的 循环 
次 数 可 以 用 下 式 表示 ， 即 


N, 2C 





a me? & (Ae,) (5. 10) 


A, CEMA MPR; v 是 循环 频率 ; 是 保持 时 间 ; n' 是 循环 加 工 硬化 系数 


aus RUN AR PR APE zzz - 


(Ac =K(Ac,)"); Q 是 损伤 元 素 (一 般 指 氧 ) 的 扩散 激活 能 ; 了 是 绝对 温度 ; 
R 是 理想 气体 常数 。 

该 方程 使 我 们 能 够 正确 预测 涡轮 机 叶片 的 疲劳 寿命 。 它 也 使 我 们 能 够 解释 
最 小 疲劳 寿命 存在 的 原因 ， 这 种 现象 经 常 可 以 在 该 种 合金 及 其 他 超 合金 中 观察 
到 ， 尤 其 当 它们 在 550 ~770 人 的 温度 范围 内 进行 试验 时 。 

晶 间 氧化 能 够 造成 疲劳 寿命 的 降低 ， 甚 至 当 这 种 氧化 在 低 载 荷 下 静态 进行 
时 ( 预 氧化 ) 也 会 如 此 ， 这 已 经 由 图 5.41 中 的 结果 加 以 证 实 “”。 

通过 图 5. 41 我 们 可 以 看 出 ， 预 氧化 之 后 的 简单 制造 工艺 可 以 抑制 预先 存在 
的 唱 间 裂纹 ， 足 以 达到 非 预 氧化 材料 的 寿命 。 

由 碳化 物 的 优先 氧化 而 造成 的 晶 间 损伤 程度 可 以 用 光学 显微镜 观察 出 来 
( 见 图 5. 42) 。 





塑性 变形 变化 (%) 


口传 统 加 工 (试验 频率 0.33Hz) 


982'"C 下 保持 100h( 试 验 频率 0.03Hz) 
A 1£982'C $97 MPa 应 力 下 保持 100h( 试 验 频率 0.03Hz) 
A 在 982C 和 97 MPa 应 力 下 保持 100h( 试 验 频 率 0.33Hz) 


m 在 982YC 和 97 MPa 应 力 下 iis 00h( 试 验 前 为 机 械 加 
工 表面 ， 试 验 频 率 为 0.33 





10? 10° 107 
断裂 循环 次 数 
5.41 预 置 应 力作 用 对 Rene 80 合金 (成 分 见 图 5. 37 HAM) 在 871C 下 的 低 周 循环 
疲劳 寿命 的 影响 。 每 项 试验 均 是 在 R。 = 6.4/6, =0.05 HIRE PTA 。 


2. 热 疲劳 中 发 生 的 其 他 显 微 组 织 不 稳定 

所 有 这 些 实验 观察 结果 表明 ， 显 微 组 织 的 改变 (ua y LT Bg KORR IBI 
碳化 物 的 氧化 ) 能 够 显著 影响 疲劳 寿命 。 还 能 够 发 生 其 他 的 动态 时 效 效应 。 因 
而 ， 对 Waspaloy 合金 (19Cr- 13Co-4.3Mo- 1. 3Al- 3Ti-0. 006B-0. 06Zr-0. 08C- Bal: Ni) 
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近 的 检验 照片 。 试 验 是 在 871°C, 0.33Hz, R, = Emin/ Emax 70.05 和 Ae, =0.57% 条 件 下 进行 的 。 


(一 种 用 来 制造 涡轮 盘 的 合金 )， 我 们 可 以 观察 到 碳化 物 在 滑 移 带 上 沉 演 析出 ( 见 
图 5. 43 ) 。 这 些 滑 移 带 会 在 品 界 上 产生 应 力 集中 ， 而 品 界 本 身 就 会 由 于 氧化 而 脆 
(E (RES. 44), 





图 5.43 Waspaloy 合金 〈 成 分 见 文中 ) 在 650C 下 进行 低 周 疲劳 试验 所 得 试 样 的 
透射 电镜 照片 。a) AR; b) 与 含有 碳化 物 衍射 斑点 一 起 获得 的 暗 场 像 。 
需要 注意 的 是 ， 碳 化 物 优先 沿 着 滑 移 带 和 在 晶 界 处 形成 “|。 


通过 所 有 这 些 人 研究 工作 所 获得 的 重要 结论 就 是 不 存在 一 个 可 以 适用 于 所 有 
合金 的 单一 模型 。 必 须 针 对 每 一 合金 开发 具体 的 模型 。 
5.3.3.4 超 合 金 中 裂纹 的 扩展 

1. 氧化 的 影响 

许多 致力 于 涡轮 盘 用 合金 (Inconel 718 合金 和 Waspaloy 合金 ) 的 研究 已 经 
表明 ， 在 氧化 气氛 存在 的 条 件 下 ， 和 裂纹 扩展 速率 会 显著 高 于 真空 环境 条 件 下 的 
扩展 速率 。 图 5.45 给 出 了 一 个 Inconel 718 合金 (30Fe-18Cr-3Mo-5. 2Nb-0. 6AI- 
0. 8Ti-0. 006B-0. 05C- Bal. Ni) 的 例子 。 


2222 而 界 与 品 体 塑性 sss: 





Sum 





5.44 Waspaloy 合金 在 527 人 下 进行 低 周 疲劳 试验 时 产生 的 滑 移 带 诱 发 的 
氧化 晶 界 裂纹 。 微 裂纹 用 深 色 箭头 标 出 "|。 


Inconel 718 合 金 : 650C: R= 0.1 


da/dN/(mm/1f M.) 





AK/MPa,/m 


图 5. 45 环境 (大 气 条 件 或 真空 条 件 ) 对 Inconel 718 合金 在 650 人 条 件 下 的 疲劳 裂纹 扩展 
速率 的 影响 。 试 验 是 在 R=0.10 #1 0. 05Hz HMB PHT OO 。 


在 该 合金 中 ， 已 经 证 明 在 一 定 的 氧 偏 压 值 PO, 以 下 ， 和 裂纹 扩展 速率 不 会 随 
着 PO, 而 变化 ， 断 裂 模式 仍 为 穿 晶 断裂 OT 。 超 过 这 个 临界 压力 值 之 后 ， 
RA 展 速率 会 增加 两 个 或 三 个 数量 级 ， 于 是 断裂 模式 就 变 为 晶 间 断裂 。 我 们 
认为 氧 可 能 具有 短 距离 效应 (氧化 物 在 晶 界 处 形成 ) 和 更 长 距离 效应 GB i 
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界 扩 散 以 及 能 够 形成 释放 脆 化 元 素 的 其 他 元 素 ) 。 

为 了 解释 这 些 令 人 惊奇 的 效应 ， 尤 其 是 存在 氧 偏 压 转变 的 现象 ， 我 们 可 以 
做 出 如 下 假设 。 在 大 气压 力 下 ， 晶 界 处 容易 形成 NiO 和 FeO Rin. RHA 
物 是 多 孔 的 ， 能 够 导致 氧 在 金属 和 氧化 物 界面 上 进行 扩散 ， 从 而 产生 连续 氧化 。 
然而 ， 氧 的 偏 压 会 逐渐 降低 ， 以 致 氧 元 素 在 到 达 裂 纹 尖 端 之 前 ， 必 须 穿 透 一 个 
孔隙 蚁 畴 强 结 的 网 络 。 于 是 氧 的 偏 压 有 时 不 足以 保证 尖 唱 石 的 形成 。 

当 压力 降 低 到 足够 小 时 (2929 10 Pa), ， 氧 化 铬 (Cr,0,) 是 热力 学 稳定 的 ， 
由 于 它 是 致密 的 ， 因 而 会 引起 表面 钝 化 。 为 了 证 实 这 些 说 法 的 有 效 性 ， 进 行 了 
一 些 细致 的 实验 。 

当 我 们 施加 包含 一 个 保持 时 间 的 力学 循环 时 ， 该 循环 就 会 导致 氧化 物 的 断 
裂 。 除 此 之 外 ， 保 持 时 间 的 初始 时 刻 就 是 有 害 时 期 ， 因 为 裂纹 萌生 会 发 生 在 
Cr, O, 形成 的 钝 化 之 前 。 

从 实用 角度 而 言 ， 建 立 适 合 在 裂纹 尖端 处 快速 释放 应 力 的 显 微 组 织 是 更 有 
益 的 ， 即 建立 能 够 导致 高 的 初级 蠕 变速 率 的 显 微 组 织 。Inconel 718 合金 和 男 一 
种 由 粉末 冶金 制造 的 超 合金 N18 的 相关 研究 工作 可 以 为 这 种 分 析 提 供 有 力 的 文 
持 ““” 。 对 这 一 机 制 分 析 的 另 一 种 结果 就 是 可 以 对 强化 晶 界 和 限制 晶 界 氧化 的 
元 素 进 行 研究 。 

2. 化 学 成 分 的 影响 

Inconel 718 合金 已 经 成 为 许多 研究 工作 的 研究 对 象 。 在 该 合金 中 添加 少量 
的 硼 CA-F 0.01%) 就 可 以 延缓 疲劳 裂纹 扩展 速率 ( 见 图 5.46)。 我 们 知道 这 
种 元 素 倾 问 于 优先 在 唱 界 处 偏 析 ， 而 且 能 够 改变 沿 着 晶 界 分 布 的 碳化 物 及 其 他 
相 的 形 貌 ” 。 

其 他 研究 工作 致力 于 研究 磷 作 为 微量 元 素 的 影响 “”” 。 该 种 元 素 似 乎 对 
Inconel 718 合金 的 唱 界 抗 氧 化 性 具有 有 益 的 影响 。 它 能 够 改变 该 合金 中 存在 的 
品 间 相 56 (Ni,Nb) 的 形 狐 。 磷 元 素 的 这 种 有 次 的 影响 归 因 于 它 能 够 充当 唱 间 氧 
化 的 抗 氧化 剂 。 

除了 硼 和 克之 外 ， 其 他 微量 元 素 的 添加 能 够 强化 Inconel 718 合金 的 唱 界 。 
因此 ， 添 加 微量 镁 (4 ~ 100 x 10 ‘%) 可 以 导致 循环 蠕 变 期 间 疲 劳 寿命 的 
增加 下。 
8.3.3.5 人 小结 

本 节 的 目的 就 是 对 高 温 疲 劳 的 相关 机 制 进行 说 明 。 由 于 温度 升 高 而 造成 的 
额外 损伤 要 么 是 一 种 体积 性 质 的 损伤 (如 在 奥 氏 体 不 锈 钢 中 ) ， 要 么 是 一 种 表面 
性 质 的 损伤 ( 如 在 镍 基 超 合金 中 )。 对 于 后 者 而 言 ， 上 面 这 一 规则 存在 许多 例外 
情况 ， 根 据 该 规则 ， 疲 劳 寿 命 由 于 温度 升 高 和 /或 保持 时 间 与 疲劳 循环 次 数 的 至 
加 而 降低 。 在 高 温 条 件 下 ， 当 断裂 模式 为 晶 间 断裂 时 ， 裂 纹 扩展 速率 会 显著 增 
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5.46 WxXt Inconel 718 合金 在 650*C 、 频 率 为 30Hz $n R =0. 05 
条 件 下 的 疲劳 裂纹 扩展 速率 的 影响 ^” 。 


加 。 这 种 裂纹 扩展 速率 的 增加 以 及 断裂 模式 的 转变 都 与 氧化 的 有 害 影 响 和 变形 
方式 的 演变 之 间 的 相互 作用 有 关 。 合 金成 分 的 变化 (其 至 是 微小 的 变化 ) 能 够 
限制 晶 间 氧化 并 降低 疲劳 裂纹 扩展 速率 ， 这 与 Inconel 718 合金 所 表现 出 来 的 性 
质 是 一 样 的 。 


5.4 结论 


本 章 旨 在 强调 唱 间 疲劳 的 突出 特性 。 尤 其 重要 的 是 ， 似 乎 疲 荔 裂纹 萌生 经 
常 具有 蝇 间 断裂 的 性 质 。 很 显然 ， 这 一 结论 基本 适用 于 纯 金 属 和 金属 合金 。 对 
于 工业 合金 而 言 ， 还 要 考虑 许多 其 他 因素 ， 例 如 夹杂 的 有 害 作 用 、 多 相合 金 中 
各 相 之 间 力 学 性 能 的 差异 以 及 表面 状态 (残余 应 力 和 表面 粗糙 度 ) 的 影响 。 

在 室温 及 没有 明显 的 环境 影响 的 条 件 下 ， 当 局 部 宏观 条 件 ( 变形 速率 和 温 
HE) 累积 到 一 起 时 ， 应 力 的 热 分 量 就 会 非常 大 ， 因 而 体 心 立方 结构 (BCC) 金 
属 材料 就 会 萌生 铝 间 和 裂纹。 人们 已 经 依据 螺 型 位 错 的 性 质 对 此 提出 了 基本 解释 。 
从 实践 角度 而 言 ， 很 少 能 够 在 冶金 上 找到 解决 办 法 来 避免 这 种 裂纹 萌生 方式 。 

对 于 面 心 立方 结构 (FCC) Se kit, ERT SRA, A (尤其 
EFREN) 是 裂纹 萌生 的 优先 位 置 。 仍 然 需要 进行 许多 详细 的 研究 来 理解 这 一 
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现象 ， 已 经 确定 了 关于 这 些 研 究 的 相关 指南 。 从 实用 观点 出 发 ， 能 够 利用 合金 
的 成 分 和 层 错 能 来 限制 这 种 裂纹 萌生 方式 。 

对 于 面 心 立 方 结构 (FCC) 合金 来 说 ， 温 度 的 升 高 会 促进 位 错 交 滑 移 ， 从 
而 引起 变形 的 均匀 化 。 这 会 减少 加 工 硬化 ， 延 迟 裂 纹 萌生 。 实 际 上 ， 我 们 的 确 
可 以 看 到 一 些 当 温度 升 高 的 时 候 ， 疲 劳 性 能 得 到 了 改善 的 例子 。 然 而 ， 在 大 多 
数 情况 下 ， 温 度 的 升 高 会 造成 疲劳 寿命 的 降低 ， 促 进 唱 间 损 伤 。 这 种 疲劳 寿命 
的 降低 经 常 是 与 氧化 〈 多 数 情 况 下 为 晶 间 氧化 ) 直接 相关 的 。 在 大 部 分 镍 基 超 
合金 中 尤其 如 此 。 这 些 氧化 效应 通常 在 本 质 上 属于 表面 损伤 ， 需 要 建立 相关 模 
型 来 考虑 这 种 具体 的 局 部 裂纹 萌生 〈 甚 至 在 低温 下 更 是 如 此 ) 。 与 探索 更 高 工作 
温度 〈 现 代 涡 轮机 叶片 就 属于 这 种 情况 ) 相关 的 巨大 技术 挑战 使 人 们 借助 于 开 
发 热 障 材料 来 寻找 解决 办 法 。 这 些 热 障 材料 会 部 分 屏蔽 热 场 而 限制 氧化 。 

然而 ， 蠕 变 唱 间 孔 洞 是 奥 氏 体 不 锈 钢 家 族 中 最 易 发 生 的 损伤 形式 。 这 类 损 
伤 与 氧化 相反 ， 基 本 上 属于 体积 损伤 。 我 们 已 经 证 明 模 拟 疲劳 裂纹 和 品 间 孔洞 
之 间 的 相互 作用 是 可 能 存在 的 ， 因 而 能 够 提供 以 物理 学 为 基础 的 疲劳 寿命 预测 
模型 。 从 实用 主义 的 观点 出 发 ， 将 来 会 找到 解决 办 法 来 改善 这 些 材料 的 抗 蠕 变 
性 能 。 在 奥 氏 体 不 锈 钢 中 添加 2. 5% 的 钼 (316 型 不 锈 钢 ) ， 就 是 为 了 能 够 极 大 
改善 奥 氏 体 不 锈 钢 的 抗 疲劳 - 蠕 变性 能 。 | 
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晶 间 偏 析 与 晶体 材料 的 断裂 


金属 材料 的 许多 宏观 性 能 取决 于 纳米 尺度 或 原子 尺度 所 发 生 的 物理 化 学 现 
象 。 偏 析 现 象 就 是 相当 经 典 的 例子 ， 导 致 金属 材料 脆 化 的 唱 间 偶 析 尤为 典型 。 
我 们 也 可 以 回顾 一 下 Cottrell 气 团 “"” ， 该 气 团 就 是 由 溶质 原子 在 位 错 核心 周 
围 偏 析 而 形成 的 ， 并 且 通 过 拉 伸 曲线 上 的 特征 形状 以 宏观 的 方式 表现 出 来 ( 拉 
伸 钩 Portevin- Le- Chatelier 市 ) 。 

在 大 多 数 情况 下 ， 冶 金 学 者 研究 仿 析 现象 的 原因 是 因为 它们 会 产生 有 害 的 
影响 ， 例 如 ， 钢 的 晶 间 脆 化 就 是 硫 或 磷 的 存在 引起 的 。 然 而 ， 涉 及 脆 化 偏 析 现 
象 的 体系 远 远 超过 了 黑色 金属 的 范畴 。 乌 在 铜 中 少量 添加 就 足以 导致 铜 的 品 间 
脆性 断裂 ， 硫 在 镍 中 的 存在 也 会 导致 同样 的 行为 。 难 熔 金 属 (Mo 和 W) AA 
性 断裂 的 起 源 还 不 是 很 清楚 ， 经 常 提 到 的 原因 就 是 其 固有 的 脆性 。 然 而 ， 很 明 
显 氧 在 这 些 材料 的 唱 界 处 存在 至 少 会 增加 材料 的 脆性 。 

当然 ， 也 存在 偏 析 可 以 强化 材料 的 例子 。 在 这 些 例 子 中 ， 最 为 大 家 所 熟知 
的 例子 当 属 硼 在 金属 间 化 合 物 (NAL FeAl 和 TRAL 等 ) 中 所 起 的 强化 作用 。 
包 加 入 氧化 铝 中 会 提高 氧化 铝 的 塑性 ， 也 是 基于 相同 的 原理 ( 见 第 4 章 )。 

在 本 章 中 ,我 们 将 首先 讨论 材料 的 断裂 ， 然 后 简要 回顾 晶 间 偏 析 的 起 源 、 
主要 模型 及 基本 特征 ， 最 后 将 分 析 偏 析 在 晶体 材料 的 断裂 中 可 能 扮演 的 角色 。 


6.1 品 界 与 断裂 


6.1.1 断裂 参数 不 同类 型 的 断裂 


当 对 材料 进行 机 械 变 形 时 ， 可 能 发 生 几 种 结果 。 在 较 低 的 载荷 下 ， 只 有 强 
人 性 变形 发 生 ， 因 此 ， 如 果 载 荷 被 去 除 ， 材 料 会 返回 到 初始 的 状态 。 如 果 作 用 的 
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MH (o) 超过 了 材料 的 弹性 极限 (R.)， 就 会 存在 两 种 竞争 机 制 ， 即 塑性 变形 
机 制 和 原子 结合 键 的 断裂 机 制 。 

这 两 种 现象 的 不 断 竞 争 最 终 会 导致 材料 的 失效 。 对 每 个 作用 的 应 力 ， 逆 
性 变形 会 使 材料 化 解 部 分 应 力 而 不 会 引起 应 力 集中 ， 然 而 在 缺乏 塑性 变形 的 
条 件 下 ， 应 力 会 持续 增加 。 最 终 ， 局 部 应 力 值 就 会 达到 材料 的 断裂 应 力 。 如 
果 在 理想 晶体 〈 理 论 上 具有 很 高 抗力 的 晶体 ) 中 不 会 达到 原子 结合 键 的 断 
裂 强度 ， 则 结构 缺陷 〈 夹 杂 、 沉 演 和 固着 位 错 等 ) 的 存在 就 会 促进 局 部 应 
力 集 中 。 一 且 局 部 应 力 超 过 了 裂纹 萌生 应 力 ， 材 料 最 终 就 会 不 可 避免 地 发 生 
Wt 2 o 

结构 单元 的 断裂 是 任何 材料 都 必须 关注 的 主要 问题 之 一 ， 因 为 它 的 断裂 会 
导致 组 件 的 失效 。 控 制 断 裂 条 件 是 设计 过 程 必 不 可 少 的 一 部 分 ， 因 为 在 设计 过 
程 中 的 任何 时 候 都 要 预测 材料 的 损伤 程度 和 相应 的 剩余 寿命 。 

断裂 能 够 在 不 同 的 条 件 下 发 生 ， 这 取决 于 结构 单元 的 加 载 条 件 〈 最 重要 的 
是 变形 速率 ) 、 温 度 以 及 化 学 环境 。 因 此 ， 从 工程 角度 而 言 ， 材 料 疲劳 (大 量 应 
变 循 环 的 结果 ) 在 断裂 现象 中 扮演 着 一 个 重要 的 角色 ( 见 第 5 章 )。 

一 般 而 言 ， 将 材料 的 断 异 分 为 韧性 断裂 和 脆性 断裂 。 根 据 这 种 区 分 ， 需 要 
使 用 不 同 的 断裂 准则 ， 这 取决 于 所 采用 的 方法 ， 即 采用 的 是 力学 方法 还 是 结构 
方法 ， 对 于 后 者 而 言 ， 则 要 依据 所 观察 的 尺度 。 根 据 力学 准则 ， 材 料 在 发 生 脆 
性 断裂 之 前 不 会 发 生 塑 性 变形 〈 见 图 6. 1 ) 。 


F 


0 0 Al 
图 6.1 拉 伸 应 力 -应 变 曲线 : 脆性 断裂 ;韧性 断裂 。 
从 微观 结构 的 角度 而 言 ， 断 裂 表面 的 照片 可 以 使 我 们 能 够 区 分 脆性 断裂 和 


韧性 断裂 。 图 6. 2 给 出 了 韦 性 断裂 表面 和 两 种 不 同 脆性 断裂 〈 晶 间断 裂 和 穿 晶 
解 理 断裂 ) 表面 的 典型 照片 。 在 整个 这 一 章 ， 我 们 将 只 讨论 晶 间 断裂 ， 并 且 规 





iffe gk LI ET SE LE CEE 


定 只 有 解 理 断裂 是 与 材料 的 晶体 结构 密切 相关 的 一 种 现象 。 该 种 类 型 的 断裂 普 
遍 存 在 于 体 心 立方 晶体 结构 (例如 ，a- Fe 在 低温 条 件 下 的 断裂 解 理 面 为 {100}) 
或 密 排 六 方 结构 (例如 Zn 的 断裂 解 理 面 为 {0001}) 中 。 解 理 断 裂 现象 不 会 出 现 
在 面 心 立方 晶体 结构 中 ， 因 为 其 不 受 温度 影响 。 





图 6.2 晶体 材料 不 同 断 裂 类 型 的 扫描 电镜 照片 : a) XC38 钢 的 脆性 解 理 断 裂 ; 
b) XC38 钢 的 韧性 断裂 ; c) AF Fe-40%Al 合金 的 晶 间 脐 性 断裂 。 


从 力学 角度 而 言 ， 最 终 的 断裂 只 源 于 材料 的 持续 损伤 ， 即 在 载荷 的 作用 下 ， 
材料 开始 形成 微 裂纹 ， 其 特点 是 裂纹 先 开 始 萌 生 ， 然 后 进入 扩展 阶段 。 

材料 的 塑性 变形 会 出 现在 裂纹 存在 的 地 方 。 对 于 塑性 材料 来 说 ， 在 裂纹 的 
上 临近 区 域 会 发 生 局 部 塑性 变形 ， 结 果 会 导致 微型 空 腔 的 形成 ( 见 图 6.3). 

因而 ， 材 料 的 失效 就 会 持续 进行 。 对 于 一 种 脆性 材料 来 说 ， 裂 纹 萌生 经 常 
是 最 关键 的 阶段 ,一旦 出 现 第 一 条 裂纹 ， 其 很 容易 进行 快速 传播 ,最终 导致 材 
料 断 裂 ， 其 间 几 乎 没有 增加 任何 应 力 。 如 果 要 深入 研究 脆性 断裂 ， 读 者 应 该 参 
考 专业 书籍 [COU 00]. 
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图 6.3 具有 显 微 孔 洞 的 韧性 断裂 机 制 “| 。 画 阴影 线 的 球体 代表 沉淀 析出 相 。 
在 〈 垂 直 ) 拉 伸 应 力 的 作用 下 ， 微 裂纹 在 沉淀 相 和 基体 界面 上 形成 。 即 使 存在 
裂纹 的 情况 下 ， 塑 性 材料 也 会 连续 发 生变 形 ， 在 这 些 有 裂纹 临近 区 域 ， 变 形 就 
更 为 突出 。 这 就 导致 了 “ 显 微 孔洞 ”断裂 模式 的 形成 。 


6.1.2 MENR 


在 金属 键 结合 的 晶体 中 ， 品 界 通常 被 认为 是 显 微 组 织 结构 的 组 成 部 分 ， 因 
而 唱 界 的 结合 性 能 被 视 为 与 晶 粒 内 部 等 同 。 因 此 ， 唱 界 似乎 不 会 成 为 潜在 的 断 
裂 位 置 。 品 界 的 这 种 “固有 塑性 ”并 不 会 在 各 向 异 性 键 合 的 材料 [有 序 合 
(金属 间 化 合 物 ) 、 氧 化 物 和 半导体 等 ] 中 得 到 保障 。 似 乎 直接 (通过 共 价 键 或 
ATE) 的 键 合 几 乎 不 可 能 改变 缺陷 周围 的 应 力 分 布 ， 因 而 与 理想 晶体 相 比 ， 
其 对 称 性 目 然 就 显得 无 关 紧 要 了 。 这 会 形成 应 力 集中 ， 从 而 导致 裂纹 的 出 现 ， 
BA ACE ries A] PEPE BTR 

然而 ， 即 使 在 金属 合金 中 也 可 以 观察 到 一 些 唱 间断 裂 现 象 ， 它 们 有 时 会 导 
致 灾难 性 的 后 果 。 我 们 需要 等 待 表面 化 学 分 析 技 术 的 发 展 (尤其 是 俄 软 电子 光 
i^e (AES) ARR") 来 理解 这 些 断 裂 现象 的 真正 原因 ， 在 晶 间断 裂 过 程 
中 ， 在 开放 的 品 界 处 总 是 存在 偏 析 元 素 ， 这 就 好 比 “犯罪 分 子 就 在 犯罪 现场 ”， 
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Keast 和 Williams 给 出 了 这 种 生动 形象 的 表达 '”” 。 这 种 “犯罪 ”元 素 (Eli 
HER) 经 常 以 很 小 的 量 存 在 于 基体 上 ， 例 如 ， 铜 中 含有 20 x 10°% 原子 浓度 
的 饮 就 足以 导致 这 种 塑性 几乎 最 好 的 金属 材料 发 生 唱 间 脆性 断裂 ( 见 图 6.4), 
这 种 晶 间 脆性 的 源头 就 来 自 于 晶 间 偏 析 。 实 际 上 ， 晶 界 平面 上 几 个 数量 级 原子 
浓度 〈 要 高 于 晶 粒 体积 内 的 浓度 ) 的 偏 析 元 素 就 会 改变 材料 的 宏观 特性 。 





图 6.4 Cu-Bi 的 晶 间 脆性 断裂 。 含 有 20 x10 多 匀 的 铜 双 晶 的 晶 间 断裂 表面 。 


6.2 dila Br 


6.2.1 偏 析 起 源 


在 冶金 学 中 ,“ 偏 析 ” 的 一 般 概念 就 是 指 化 学 成 分 的 局 部 变化 。 这 种 偏 析 现 
象 的 尺度 可 以 从 只 有 一 个 原子 层 大 小 达到 几 百 微米 ,例如 合金 在 凝固 期 间 所 发 
生 的 大 量 仿 析 就 可 以 达到 这 样 一 个 尺寸 。 然 而 ， 这 种 偏 析 现象 主要 关注 的 尺度 
是 从 几 埃 到 几 纳 米 ， 因 而 属于 一 种 原子 尺度 偏 析 。 

晶体 中 任何 偏 析 的 起 源 都 是 仿 析 物质 (溶质 原子 ) 与 晶体 缺陷 优先 作用 的 
结 末 。 从 能 量 的 角度 而 言 ， 这 种 相互 作用 的 关系 意味 着 ， 如果 溶 质 原子 不 是 以 
间 际 原子 或 置换 原子 占据 理想 晶体 中 的 原子 位 置 ， 而 是 与 晶体 缺陷 结合 在 一 起 ， 
则 将 使 系统 的 能 量 降低 。 因 而 任何 唱 体 缺陷 都 可 能 由 于 具有 特定 能 量 而 成 为 偏 
ME, RHR BAO  、 晶 界 以 及 有 序 合金 中 的 反 相 畴 
界 “”” 。 所 形成 的 “溶质 -空位 ”复合 体 也 可 以 看 作 是 点 缺陷 上 的 一 种 偏 析 。 

从 动力 学 和 唯 像 热 力学 角度 而 言 ， 可 以 发 现存 在 两 种 类 型 的 偏 析 。 对 于 平 
衡 俩 析 来 说 ， 当 溶质 原子 与 一 种 缺陷 结合 到 一 起 时 ， 系 统 的 吉 布 斯 自由 能 会 降 
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低 。 这 种 现象 的 特点 是 动力 学 迟缓 ， 受 穿 过 理想 晶体 晶 格 内 部 的 体积 扩散 所 控 
制 。 还 存在 一 种 临时 性 的 非 平衡 偏 析 ， 这 种 偏 析 首先 要 求 存在 “原子 -空位 ” 复 
合体 ， 其 次 要 求 具有 过 量 热 空位 。 该 种 偏 析 现 象 在 溢 火 合 金 中 相当 普遍 ， 其 动 
力学 非常 迅速 ， 但 经 历时 间 足 够 长 的 热处理 之 后 ， 可 以 观察 到 偏 析 消除 的 
pg 96,FRA 96] " 


6.2.2 平衡 偏 析 热 力学 一 一 现存 的 模型 


描述 晶 间 偏 析 的 模型 总 体 上 可 以 分 为 基于 经 典 热力 学 方法 的 模型 和 基于 统 
计 热 力学 方法 的 模型 。 第 一 类 模型 具有 和 较 长 的 历史 ， 能 够 给 出 偏 析 现 象 的 总 体 
描述 ， 此 外 ， 这 些 模 型 也 在 试图 证 实 实验 测 得 的 偏 析 数据 ， 这 些 测 量 数据 大 部 
分 是 从 俄 软 光谱 分 析 技 术 获 得 的 。 基 于 统计 热力 学 的 模型 是 随 着 最 近 科 学 的 进 
步 应 运 而 生 的 ， 尤 其 是 与 目前 研究 晶 界 原子 结构 的 方法 密 不 可 分 。 这 些 模 型 的 
建立 和 验证 都 依赖 于 研究 晶 界 结构 现象 (以 基于 计算 机 为 基础 ) 的 计算 技术 和 
模拟 技术 的 重大 进步 。 
6.2.2.1 基于 经 典 热力 学 的 模型 

这 些 模型 都 是 以 表面 吸附 现象 的 形式 论 为 依据 的 ，Gibbs 最 先 对 这 方面 进行 
TA, Gibbs 描述 气相 和 液 相 分 离 的 最 初 工 作 已 经 被 推广 至 所 有 类 型 的 界面 。 

让 我 们 考虑 一 种 理想 的 固溶体 A-B, ME B 的 浓度 为 Cs (摩尔 分 数 )。 
这 种 固溶体 遵循 Henry 定律 ， 即 





a, = y. Cr (6. 1) 
AF, a EIR B 在 固溶体 中 的 活性 ; y, 是 活性 系数 。 
在 恒定 的 绝对 温度 T 和 恒定 压力 p F, AAR SNA B 的 浓度 可 以 用 
Gibbs 方程 表示 为 


1 
I, = - pal dy/alnCy) (6.2) 


式 中 , 本 ,是 界面 每 单位 面积 上 溶质 B 的 浓度 ; y 是 界面 能 。 

这 一 关系 表明 溶质 浓度 本, 随 厦 温度 的 升 高 而 减 小 。 为 一 方面 ,方程 (6.2) 
所 形成 的 曲线 在 Cs =0 时 的 斜率 表示 溶质 B 在 界面 处 偏 析 的 倾向 性 。 

尽管 公式 非常 简单 ， 但 方程 (6.2) 只 有 非常 有 限 的 应 用 ， 因 为 在 一 个 具有 
不 同 Ca 和 了 值 系统 中 ， 获 得 具体 的 偶 析 测量 值 是 极其 困难 的 。 因 此 ， 已 经 建立 
了 其 他 几 种 描述 品 间 偶 析 现象 的 模型 。 

1. Langmuir- McLean 模型 ““” : 没有 偏 析 原 子 之 间 的 相互 作用 

让 我 们 首先 考虑 表面 吸附 现象 及 其 经 典 描 述 ， 这 是 由 Langmuir 首次 提出 的 。 
我 们 考虑 一 个 与 气体 接触 的 自由 表面 ， 构 成 气体 的 粒子 能 够 吸附 在 自由 表面 。 
这 种 吸附 现象 的 驱动 力 就 是 表面 能 的 降低 。 该 系统 在 温度 T 和 气体 压力 严 下 处 
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于 稳定 状态 〈 因 而 吸附 速率 等 于 解吸 速率 ) 。 而 且 ， 我 们 认定 每 个 表面 位 置 只 能 
吸附 一 个 粒子 ， 而 且 吸 附 能 与 表面 覆盖 程度 无 关 。 基 于 理想 气体 动力 学 理论 ， 
Langmuir 已 经 证 明 上 面 这 些 条 件 下 的 表面 覆盖 率 9 可 用 下 式 进行 表示 ， 即 


2 -pp (6.3) 


其 中 


Ap, KGdROHG AH LEER RMS; R 是 气体 常数 。 

覆盖 率 9 被 定义 为 表面 的 吸附 浓度 与 最 大 覆盖 值 ( 即 表面 所 有 位 置 都 被 占 
据 时 对 应 的 值 ) 之 间 的 比值 。 

因此 ， 我 们 能 够 很 容易 地 发 现 表 面 覆盖 程度 随 着 气体 压力 的 增 大 而 增 大 ， 
随 着 温度 的 升 高 而 减 小 。 我 们 也 可 以 发 现 ， 要 想 发 生 吸 附 现象 ， 要 求 AH 必须 
为 负 值 。 

通过 对 表面 吸附 和 表面 偏 析 现象 的 相关 模型 进行 类 推 ，McLean“ ”已 经 建 
立 了 一 个 浓缩 系统 的 模型 ， 用 以 描述 平衡 界面 偏 析 。 我 们 可 以 考虑 一 种 稀薄 固 
ik A-B， 其 中 溶质 B (在 第 一 种 方法 中 以 置换 原子 的 形式 存在 ) 在 固溶体 中 
的 体积 原子 浓度 为 Cs。 我 们 还 将 溶质 在 晶 界 处 的 饱和 浓度 限定 于 一 个 单 原子 层 
值 ， 即 对 应 于 晶 界 平面 完全 被 原子 B 填充 的 情况 。 在 温度 7 的 平衡 状态 下 ， 溶 
质 的 晶 间 浓 度 C, 的 表达 式 为 


C C, E, 
Ey ped. exp( - k, EH (6.4) 
式 中 ,Es 是 偏 析 能 (单位 为 eV/at) ; 和 如 是 玻 尔 效 曼 常数 。 

如 前 所 述 ，Es 值 必须 为 负 值 才能 保证 溶质 B 的 偏 析 状 态 与 系统 的 平衡 状态 
保持 一 致 。 我 们 也 会 再 一 次 注意 到 ， 唱 间 浓 度 随 着 温度 的 升 高 而 减 小 。 

2. 多 层 偏 析 : Seah 和 Hondros 模型 [SEA 7) 

McLean 模型 认定 溶质 在 唱 界 处 的 饱和 浓度 等 于 一 个 单 原子 层 。 这 种 假设 对 
置换 固溶体 的 情况 是 合理 的 ， 因 为 置换 固溶体 中 的 溶质 原子 占据 了 唱 界 平面 晶 
格格 点 的 位 置 。 然 而 ， 间 际 原 子 也 会 发 生 偏 析 现 象 ， 男 一 方面 ， 许 多 实验 观察 
到 的 现象 表明 偏 析 原子 的 厚度 要 比 一 个 单 原子 层 大 得 多 ( 见 图 6.5)。 这 些 实验 
结果 就 成 为 Seah 和 Hondros ”工作 的 基础 ， 他 们 考虑 了 多 层 偏 析 的 可 能 性 。 

与 McLean 描述 的 偏 析 模 型 相 比 ，Seah 和 Hondros 的 模型 表明 ， 当 溶质 在 唱 
界 处 的 浓度 值 为 CO 时， 唱 界 即 达 到 了 饱和 浓度 ，CI 值 不 同 于 有 单位 的 量 ， 而 是 
用 溶质 B 所 占据 的 唱 间 格 点 的 百分比 来 表示 ， 即 
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图 6.5 乌 在 网 中 的 晶 间 浓度 柱状 图 。 可 以 看 出 晶 间 偏 析 的 严重 不 均匀 性 ， 许 多 晶 界 的 
浓度 超过 了 一 个 单 原 子 层 水 平 (采用 TEM-EDX jf 5^ 99! ) 。 





Ria" TT. -— 
于 是 覆盖 率 被 定义 为 

05, "d (6.6) 
则 偏 析 方 程 可 以 表示 为 





6, m E, 
1 - 6, = cel - k, T 
后 来 ， 该 模型 的 提出 者 考虑 到 偏 析 现象 会 受到 固溶体 中 溶解 的 元 素 的 限制 ， 
因而 他 们 引进 了 一 个 偏 析 特征 值 。 该 偏 析 特征 值 即 为 元 素 B 在 固溶体 中 的 体积 
浓度 Cs 的 溶解 极限 值 。 于 是 方程 (6.7) 变 成 
Co G E, 
a-G G9 ur) (6.8) 
最 终 ， 为 求解 饱和 浓度 为 C 的 晶 界 的 弱 富 集 浓 度 值 ， 可 以 将 方程 (6.8) 
写作 


(6.7) 














C E, 
CC, = P| =; (6.9) 
我 们 可 以 定义 一 个 系数 : 
C, C; 
"EG CE, er DR 


该 系数 称 为 唱 界 富 集 系数 。 许 多 研究 已 经 表明 E, 的 值 通常 很 小 ， 各 系统 间 的 差 
异 不 是 很 大 。 仁 得 注意 的 是 ， 在 恒定 温度 下 ， 品 界 富 集 系 数 与 偏 析 元 素 在 基体 
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中 的 临界 溶解 度 成 反比 例 ， 即 
B= (6.11) 


S 


这 种 简单 的 关系 已 经 找到 了 相当 令 人 满意 的 实验 证 据 。 图 6.6 表明 ， 对 于 
许多 晶 间 偏 析 可 以 进行 测量 的 二 元 体系 来 说 ， 唱 界 富 集 系数 B 是 溶解 度 极限 的 
函数 。 可 以 注意 到 ,测量 值 与 由 方程 (6.11) 所 获得 的 预测 值 相差 得 并 不 大 ， 
实际 上 位 于 一 个 较 大 的 区 域内 ， 对 应 的 天 值 范围 为 1.8 ~10.8…”。 
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M 6.6 不 同 二 元 体系 的 晶 界 富 集 系数 BB 关于 溶解 度 极 限 (CRX) 的 函数 。 
对 于 一 个 M 一 S 体系 ，M 对 应 于 基体 ，S 对 应 于 溶质 ”1。 


3. 蝇 间 偏 析 Fowler- Guttmann 模型 : 承认 偏 析 原子 之 间 的 相互 作用 

McLean 对 于 偏 析 现象 的 描述 并 没有 考虑 原子 之 间 的 相互 作用 ， 实 际 上 ， 可 
以 将 偏 析 能 看 作 是 与 已 存 的 偏 析 程度 无 关 ， 因 而 不 受 偏 析 原 子 周围 的 原子 环境 
影响 。 在 许多 情况 下 ， 该 模型 是 不 完善 的 。 很 容易 想到 到 达 一 个 唱 界 的 第 nn 个 
原子 的 £, 值 会 受 前 一 个 原子 的 能 量 影 响 而 发 生 改 变 ( 升 高 或 降低 )， 因 为 它 的 
原子 环境 发 生 了 改变 。Fowler 已 经 对 这 种 行为 进行 了 描述 ”于 是 在 
该 种 情况 下 可 以 获得 如 下 方程 ， 即 


E 
C; Gs Eso — ZW E 
G-p 6 | di 


与 McLean 方程 (6.4) FALL, 方程 (6.12) 引进 了 偏 析 能 修正 系数 zo, H 
FP z 是 偏 析 原子 的 配 位 数 ，w 是 原子 结合 能 。 参 数 o 表征 了 溶质 原子 之 间 的 相互 
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作用 ， 当 o 为 负 值 时 ， 表 明 溶质 原子 之 间 的 相互 作用 力 为 引力 ， 因 而 偏 析 得 到 
加 强 。 反 之 ，w 为 正 值 会 导致 晶 间 偏 析 程度 的 弱化 。 

4. 共 偏 析 

前 面 提 到 的 模型 只 涉及 简单 的 情况 ， 即 只 有 一 种 类 型 的 溶质 原子 可 能 在 界 
面 处 偏 析 。 在 工业 应 用 的 合金 中 ， 发 现 几 种 物质 在 缺陷 处 形成 偏 析 的 情况 是 相 
FE HU s 

Guttmann 和 McLean!“ 已 经 对 这 些 现象 进行 了 彻底 而 全 面 的 讨论 。 他 们 
的 工作 涉及 正 或 负 共 偏 析 现象 ( 源 于 不 同 溶质 原子 之 间 的 相互 作用 ) 以 及 品格 
格 点 位 置 的 竞争 现象 。 他 们 考虑 了 一 些 多 元 素 体 系 。 这 些 方法 可 以 被 推广 至 置 
换 原 子 或 间 际 原 子 的 偏 析 情况 ， 也 可 以 推广 至 可 能 存在 溶质 原子 相互 作用 的 情 
况 。 最 后 ， 偏 析 可 以 通过 一 般 公 式 描 述 为 

AG, AG) + EOL (6. 13) 
rs = enl -名 (6. 14) 

式 中 ，L? 和 Ly 取决 于 所 考虑 的 情况 。 

我 们 可 以 注意 到 ， 对 于 二 元 体系 的 简化 情况 来 说 ，McLean 和 Fowler 方程 可 
以 从 方程 (6. 13) 和 方程 (6. 14) 推导 出 来 。 

在 工业 合金 中 ， 存 在 许多 复杂 的 偏 析 现象 。 正 共 偏 析 可 以 定义 为 由 于 元 素 B 
的 存在 而 使 偏 析 元 素 C 在 唱 间 的 浓度 增加 。 已 经 在 含有 镍 和 铁 的 钨 合金 中 观察 
到 了 这 种 现象 。 这 些 元 素 的 唱 间 含量 由 于 磷 的 存在 而 增加 '“" ”| 。 对 于 含有 偏 析 
元 素 硼 的 Ni, AL 合金 中 的 镍 来 说 ， 也 能 够 看 到 同样 的 现象 OO) | Ri, FE 
Fe-Si-P 体系 中 可 以 看 到 负 共 偏 析 现 象 ( 硅 的 含量 由 于 偏 析 元 素 磷 的 存在 而 减 
DURS), ， 另 外 在 Fe- Al- B 合金 中 也 观察 到 了 同样 的 现象 ( 铝 的 含量 在 富 硼 的 
缺陷 处 减少 了 人 "'“” ) 。 最 后 ， 唱 格格 点 竞争 现象 也 经 常 被 观察 到 。 例 如 ， 在 纯 
铁 中 ， 碳 可 能 会 与 磷 或 硫 竞 争 “"'”。 在 钨 中 ,竞争 对 象 涉 及 硼 原 子 和 和 氧 原 
FIRE] 在 金属 间 化 合 物 NIAI 中， 硼 和 和 氢 之 间 的 竞争 大 概 可 以 用 来 解释 
硼 对 该 种 脆性 材料 的 断裂 模式 的 有 益 影 响 “ ”| 。 
6.2.2.2 基于 统计 热力 学 的 模型 

这 类 模型 是 随 着 最 近 几 十 年 科学 计算 能 力 的 提高 而 发 展 起 来 的 “|。 唱 体 
被 看 作 是 具有 一 定 化 学 势 和 确定 化 学 性 质 的 原子 集团 。 在 偏 析 计算 时 ， 所 考虑 
的 原子 位 置 就 是 初始 建立 的 品 间 结 构 的 位 置 。 并 且 认 为 所 有 的 原子 位 置 都 被 占 
据 了 。 

我 们 寻找 对 应 全 局 能 量 最 小 化 的 平衡 系统 。 能 量 的 确定 方法 就 是 将 相互 作 
用 的 势能 赋予 系统 中 的 部 分 原子 ， 对 于 一 个 二 元 A-B 系统 而 言 ， 通 常 要 考虑 原 
子 对 之 间 的 相互 作用 势能 为 Eras Emil ass。 然后 ， 通 过 使 用 不 同 的 方法 (oe 
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力学 方法 或 分 子 动力 学 方法 ) 进行 计算 ， 以 使 系统 的 能 量 最 小 化 。 这 种 能 量 最 
小 化 就 会 在 给 定 温 度 和 给 定 压 力 下 允许 晶 间 区 域 的 格 点 位 置 被 占据 。 然 后 我 们 
就 可 以 获得 溶质 原子 B 偏 析 的 图 像 。 这 种 方法 的 优势 在 于 能 够 获得 与 原子 格 点 
位 置 相关 的 偏 析 能 ， 而 不 是 平均 值 ， 如 同 基 于 经 典 热力 学 方法 的 计算 。 


6.2.3 晶 间 平衡 偏 析 的 一 般 特 征 


平衡 偏 析 具有 下 面 几 个 共性 特征 : 

1) 偶 析 程度 非常 小 ， 不 会 超过 几 个 原子 层 。 

2) 偏 析 现 象 发 生 在 偏 析 元 素 处 于 固态 时 的 溶解 度 范 围 内 。 偏 析 的 倾向 性 可 
以 用 系数 B 来 表征 ， 其 与 偏 析 元 素 在 品格 内 的 溶解 度 极限 成 反比 例 。 

3) 偏 析 程度 〈 即 溶质 的 唱 间 浓度 ) 随 着 体积 溶质 浓度 的 增加 而 增加 ， 随 着 
温度 的 升 高 而 减 小 。 


6.2.4 非 平衡 偏 析 


非 平衡 偏 析 “可 能 源 于 溶质 原子 与 热 空位 之 间 的 相互 作用 ， 这 些 空 
位 通常 在 材料 硬化 之 后 处 于 过 剩 的 状态 。 在 硬化 和 /或 后 续 的 退火 期 间 ， 空 位 向 
吸收 源 (la) 迁移 ， 它 们 会 在 此 处 消失 。 通 过 形成 复合 体 ， 它 们 拖 动 溶质 
原子 与 它们 一 起 运动 ， 在 品 间 区 域 进行 累积 。 如 果 加 热 条 件 允 许 ， 这 种 非 平衡 
ARTE E Se TEE JR Jr FA TL RAI, TF AERE MG EEE TR EE br 
Te), BRIR zx Mi 8] A TE AAA a SS OL ET a. WU HL, JEF M HT 
可 以 达到 大 约 lpm 的 厚度 ， 其 动力 学 经 常 是 极 快 的 。 
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从 原子 尺度 而 言 ， 唱 界 接 受 溶 质 原 子 的 能 力 强 烈 依赖 于 唱 界 结构 ( 见 第 1 
章 )。 因 而 ， 我们 期 望 晶 界 处 溶质 原子 的 饱和 程度 因为 晶 界 的 不 同 而 发 生变 化 。 

通过 实验 研究 这 种 现象 是 极其 困难 的 ， 因 为 这 些 研 究 需 要 许多 具有 不 同 唱 
体 学 结构 上 且 晶体 学 结构 能 够 得 到 很 好 控制 的 晶 界 。 使 用 取向 差 便 于 控制 的 双 晶 
结构 是 获取 这 类 信息 的 唯一 手段 。 另 一 方面 ， 这 种 研究 实际 上 只 局 限于 脆性 偏 
析 ， 到 目前 为 止 ， 最 常 使 用 的 分 析 方 法 就 是 俄 软 电子 光谱 分 析 ， 可 以 在 一 个 超 
高 真空 的 环境 下 ， 在 开放 的 唱 间 表面 进行 操作 。 目 前 ， 由 于 许多 实验 存在 困难 ， 
科学 计算 技术 的 发 展 和 计算 机 功能 的 日 益 强 大 就 会 使 获取 这 类 相关 信息 变 得 更 
容易 。 

图 6.7 和 图 6. 8 给 出 了 偏 析 分 布 各 向 异性 关于 唱 界 类 型 的 函数 曲线 。 图 6. 7 
给 出 了 Fe-3.5%Si 合金 中 的 磷 、 砚 和 硫 关 于 <100 > 轴 的 倾斜 晶 界 偏 析 烩 的 计算 
RUN) | BAHAR (X-5.0-37 8D =9, 0=53°) 的 存在 表明 其 偏 
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析 始 值 要 比 临 位 晶 界 低 得 多 。 我 们 也 可 以 注意 到 这 种 偏 析 倾向 性 很 好 地 遵循 了 
相似 唱 界 的 界面 能 的 测量 结果 。 实 际 上 ， 晶 界 界面 能 越 高 ， 溶 质 原 子 在 该 界面 


的 偏 析 倾 向 性 就 越 大 。 





—AH,/(kJ/mol) 





&( )[100] 


图 6.7 在 Fe-3.5%Si 双 晶 中 晶 界 取向 差 对 晶 间 偏 析 烩 (AH, 7=P, S, C) 的 影响 
(以 磷 、 硫 和 碳 为 例 ) 。 双 晶 具 有 取向 ， 并 具有 «100 > 轴 对 称 倾 斜 晶 界 。 
晶 间 浓度 是 采用 AES 在 超 高 真空 环境 下 ， 在 开放 的 晶 间 表面 上 测 得 的 所 "" ”1 。 


MA 
RD ^^ RD 
e^ e 


10 20 30 37 40 50 53 60 67 70 80 
8/C) 


图 6.8 包 在 铜 双 晶 中 的 晶 间 偏 析 。 铜 双 晶 具有 «100 > 轴 对 称 倾斜 晶 界 。 晶 间 浓 度 是 
采用 AES 在 超 高 真空 环境 下 ， 在 开放 的 晶 间 表面 上 测 得 的 Ce^ sl 。 


图 6. 8 B45 T PEBA— AI < 100 > 轴 对 称 倾斜 晶 办 的 取向 铜 双 晶 中 的 晶 


间 浓 度 测量 结果 '”“*”;。 从 该 图 中 可 以 看 到 ， 对 于 小 角度 晶 界 (小 于 20°) 来 
说 ， 存 在 明显 的 取向 效应 ， 而 对 于 大 角度 晶 界 来 说 ， 所 测 得 的 晶 间 浓度 也 表现 
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出 了 巨大 的 差异 。 与 前 面 的 结果 一 样 ， 高 重合 度 晶 界 (三 =5、0=37°) 比 临 位 
晶 界 表现 出 了 更 低 的 偏 析 程度 。 


6.3 Ju Pr 3 sats Ia] IIR 


6.3.1 mAH 


在 应 力作 用 下 ， 材 料 会 发 生 两 种 竞争 行为 。 滑 移 会 导致 塑性 变形 。 然 而 ， 
如 果 滑 移 过 程 受 到 了 阻碍 ， 局 部 应 力 会 超过 材料 的 结合 强度 ， 从 而 导致 断裂 。 
结构 缺陷 就 成 为 塑性 变形 过 程 的 障碍 ， 也 是 应 力 集中 的 源头 。 . 

因为 晶 界 不 能 保证 两 个 相 邻 单 晶 之 间 滑 移 系 的 连续 性 〈 除 非 在 一 种 例外 的 
情况 ) ， 所 以 它 自然 就 成 为 滑 移 的 障碍 。 因 而 ， 即 使 在 基体 中 的 材料 塑性 被 激活 
了 ， 位 错 运动 在 接近 晶 界 处 仍然 会 受到 阻碍 ， 从 而 在 唱 界 处 发 生 塞 积 。 在 位 错 
塞 积 的 最 前 端 ， 应 力 7 是 非常 高 的 ， 能 够 很 容易 达到 裂纹 萌生 所 必需 的 应 力 值 。 

如 果 有 裂纹 在 晶 界 平面 上 萌生 ， 则 断裂 模式 与 单 唱 解 理 断 裂 模 式 类 似 。 于 是 
决定 断裂 模式 的 参数 就 是 晶 间 结合 强度 。 偏 析 会 改变 唱 间 结合 强度 ， 但 有 时 会 
引起 一 种 灾难 性 的 变化 ， 即 能 够 产生 唱 间 脆性 。 

偏 析 对 断裂 的 影响 取决 于 力学 载荷 条 件 ， 尤 其 取决 于 变形 温度 和 变形 速率 。 
我 们 可 以 区 别 两 种 主要 情况 。 在 缓慢 速率 下 断裂 期 间 和 /或 在 高 温 下 断裂 期 间 ， 
界面 的 局 部 化 学 成 分 可 能 会 发 生变 化 ， 以 便 确 保 系统 的 平衡 ( 见 第 5 À), Ki 
条 件 下 的 快速 断裂 不 会 改变 晶 界 的 化 学 成 分 ， 稍 后 将 讨论 这 种 情况 。 

人 们 已 经 提出 了 几 种 模型 来 描述 偏 析 溶 质 原 子 对 唱 间 结合 强度 的 影响 。 
6.3.1.1 能 量 模 型 : 脆性 断裂 的 理想 情况 

该 种 方法 与 理想 晶体 中 解 理 断 裂 的 研究 思路 相似 。 它 忽略 了 断裂 期 间 存 在 的 任 
何 塑 性 变形 功 。 因 而 简单 估算 出 产生 一 个 单位 面积 唱 间 裂纹 所 必需 的 能 量 等 于 产生 
两 个 新 自由 表面 的 能 量 ( 单 面 能 量 为 ys) 减 去 晶 界 消失 所 需 的 能 量 (y), BI 

y =2Ys -YI (6.15) 

由 于 唱 界 能 总 是 高 于 理想 晶体 的 能 量 , 方程 (6.15) 似乎 表明 唱 间 断裂 所 
需要 的 能 量 总 是 低 于 穿 晶 解 理 断裂 所 需要 的 能 量 。 实 际 上 ， 如 果 在 大 多 数 情况 
下 所 观察 到 的 断裂 都 是 穿 晶 断裂 ， 则 是 因为 在 断裂 期 间 塑 性 变形 的 作用 相当 大 
的 缘故 。 不 幸 的 是 ， 这 种 塑性 变形 是 很 难 计 算 的 。 这 就 限制 了 这 种 简单 模型 的 
实际 应 用 。 但 是 ， 这 种 方法 已 经 成 为 首次 根据 偏 析 物质 使 晶体 脆 化 的 能 力 而 对 
其 进行 分 类 尝试 的 切入 点 。 

任何 偏 析 的 驱动 力 都 是 界面 能 y， (对 于 表面 来 说 ，I=S$， 对 于 唱 界 来 说 ， 
I=J) 的 降低 。 此 外 ， 我 们 很 容易 得 出 y 是 界面 溶质 浓度 的 递减 函数 的 结论 。 因 
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向 性 。 反 之 ,使 晶 界 强 化 的 溶质 原子 在 晶 界 处 的 偏 析 能 力 要 高 于 自由 表面 。 这 
种 方法 已 经 得 到 了 很 好 的 实验 验证 ， 在 NLA 中 的 硫 ( 使 晶 界 脆 化 ) TUNE (使 
RAIL) 就 是 很 典型 的 例子 “| 。 
6.3.1.2 热力 学 模型 : 原子 键 断裂 

该 模型 是 由 Seah 和 Rice 提出 的 ， 它 考虑 了 快速 低温 断裂 的 情况 ， 而 
且 在 断裂 期 间 没 有 任何 偏 析 元 素 的 分 布 。 我 们 认为 一 个 界面 的 结合 强度 完全 来 
自 于 最 近邻 的 原子 面 之 间 的 相互 作用 。 此 外 ， 单 个 原子 面 原子 之 间 相 互 作用 的 能 
量 就 接近 于 纯 元 素 的 升华 能 。 于 是 我 们 假定 使 晶体 断裂 所 必需 的 能 量 就 等 于 一 年 
数量 的 原子 键 相互 分 离 所 需 的 能 量 ， 而 且 忽略 断裂 过 程 所 伴随 的 任何 塑性 功 。 

在 一 个 纯净 的 材料 A 中 ， 单 位 溶 散 功 ( 每 单位 面积 ) 可 以 表示 如 下 : 


Z E na 


W=- (6.16) 


式 中 ，Zj 是 断裂 期 间 损 失 的 原子 键 数量 ; sx 是 两 个 原子 A 之 间 的 键 合 能 ; aE 
汤 裂 平面 上 被 原子 A 所 占据 的 表面 。 
此 外 ， 如 果 所 考虑 的 体系 还 包含 偏 析 原子 B， 则 应 该 考虑 三 种 相互 作用 的 能 
量 。 它们 对 应 三 种 类 型 的 键 合 能 ， Bl £44. pp Hl Enno 前 两 种 键 合 能 可 以 从 相应 
的 纯 晶 体 中 测量 的 升华 能 AES HE, EI 
ZNe,x 
me a (6. 17) 
AP, Z 是 品 体 的 配 位 数 ; N 是 Avogadro 常数 ; 下 标 M 代表 相关 元 素 (对 于 一 
个 二 元 系统 来 说 ，M 代表 A 或 B)。 
然后 ， 从 溶质 B 的 品 间 浓度 C 推 断 出 界面 上 存在 的 几 种 类 型 原子 键 的 概率 ， 
并 将 其 看 作 是 一 种 理想 固溶体 ， 则 晶 界 溶 散 功 可 以 写作 
w = -Jaja (6.18) 
方程 (6. 18) 表示 溶质 原子 使 晶 界 脆 化 的 能 力 ， 即 如 果 w <w, MEA Bf 
化 ， 而 且 妈 <wo 也 可 以 转化 为 


m He» 
DE eS (6. 19) 
CA Og 


图 6. 97" 给 出 了 几 种 元 素 根据 Seah 模型 进行 的 分 类 。 对 于 铁 或 镍 晶 格 而 
言 ， 该 图 强调 了 元 素 (PMN. BRAT) 的 脆 化 效应 。 该 图 也 证 实 了 硼 和 碳 的 
强化 效应 。 
6.3.1.3 原子 模型 : 界面 电荷 的 弱化 

该 理论 是 伴随 着 科学 计算 技术 的 发 展 于 20 世纪 80 年 代 出 现 的 。 在 量子 物理 
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图 6.9 几 种 元 素 根据 Seah 模型 进行 的 分 类 。 对 于 一 个 给 定 的 基体 (此 处 是 指 Fe 或 Ni) 
来 说 ， 位 于 该 图 左 侧 的 元 素 使 合金 脆 化 ， 而 位 于 右 侧 的 元 素 则 使 合金 强化 。 


学 中 原子 团 计算 的 基础 上 ，Messmer 和 Briant!" ”已 经 证 明 ， 基 体 离 子 中 的 电 
子 轨道 的 形式 会 因 偏 析 和 脆 化 原子 的 存在 而 发 生 改 变 。 实 际 上 ， 这 些 原 子 会 吸 
引 相 邻 原子 的 电荷 ， 从 而 会 削弱 金属 键 。 

对 于 非 脆 化 偏 析 物质 来 说 ， 则 观察 不 到 这 类 现象 。 这 些 第 一 性 原理 计算 结 
果 在 图 6.10 中 给 出 。 在 存在 碳 或 硼 的 情况 下 ， 我 们 可 以 看 到 存在 的 电子 轨道 含 
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6.10 电荷 在 一 个 杂质 原子 周围 的 分 布 . 通过 原子 团 力学 进行 的 计算 |。 
中 心 的 离子 代表 杂质 ， 在 每 个 图 底部 的 两 个 离子 代表 基体 。 
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有 溶质 原子 和 晶 格 原子 ， 然 而 在 硫 存在 的 情况 下 ， 这 些 轨 道 发 生 了 很 好 的 分 离 。 
值得 注意 的 是 ， 硫 是 铁 和 镍 中 的 脆 化 元 素 ， 然 而 铁 中 的 碳 和 镍 中 的 硼 不 会 导致 
ett o 

在 进行 第 一 性 原理 计算 时 ， 必 须 将 计算 时 所 需要 的 体积 限制 于 一 个 基本 品 
胞 。 这 后 来 在 其 他 体系 中 用 更 强 有 力 的 计算 方式 得 到 了 证 实 ， 如 锁 在 铁 中 的 偶 
pr MES) ug E Ni, AI 晶 界 处 的 强化 效应 “和 ^” 。 而 且 ， 一 些 实验 结果 证 实 了 这 
些 假设 ,尤其 是 最 近 的 一 些 实验 观察 结果 ， 是 通过 透射 电镜 与 界面 电 答 分 布 的 
ELNES 化 学 分 析 相 结合 而 得 到 的 。 图 6. 11 给 出 了 纯 Ni, Al 或 摊 杂 硼 Ni, Al 的 品 
界 的 ELNES GEIR See! 。 镍 中 富 硼 晶 界 处 的 光谱 图 与 晶体 体积 内 部 的 光谱 
图 相似 。 然 而 ， 无 掺 杂 Ni, Al 的 光谱 图 中 则 出 现 了 一 个 新 的 强 峰 值 。 所 观察 到 的 
实验 现象 被 解释 为 界面 电荷 分 布 的 改变 ， 这 是 硼 能 够 强化 合金 的 原因 。 


背景 归 一 化 强度 
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6.11 á Ni Al RMH Ni, Al (0.05%) 的 晶 界 处 能 量 损失 光谱 
(Ni-L,) TEM- ELNES 4#F MU 99 , 


6.3.2 从 脐 化 偏 析 到 强化 偏 析 


在 本 节 ， 将 讨论 唱 间 偏 析 的 几 个 普通 例子 ， 它 们 对 一 些 合金 的 断裂 行为 会 
产生 重要 的 影响 。 
6.3.2.1 脆 化 偏 析 

晶 间 脆 化 现象 是 首次 在 黑色 金属 材料 中 发 现 的。 这 种 材料 是 一 种 结构 
BPS! A 0.45% 的 碳 ， 杂 质 含 量 比 较 低 ， 主 要 是 含有 0. 005% HE, TEX 
之 后 ， 该 结构 钢 遭 受 回 火热 处 理 ， 即 在 600Y 保温 30min， 然 后 进行 快速 冷却 ， 
或 者 在 500% 保温 两 周 ， 然 后 进行 缓慢 冷却 。 在 拉 伸 试验 后 ， 观 察 钢 的 断裂 表面 
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( 见 图 6 12a、b) ， 可 以 发 现 ， 经 600% 热处理 的 试 样 ， 表 现 出 了 韧性 断裂 ， 但 
令 人 惊讶 的 是 ， 经 SOOC 热处理 的 试 样 ， 表 现 出 了 唱 间 脆性 断裂 。 材 料 的 这 种 行 
为 在 其 使 用 过 程 中 会 表现 出 明显 的 差异 ， 一 个 由 脆性 合金 制 成 的 零件 会 存在 断 
裂 的 风险 ， 而 之 前 不 会 有 任何 征兆 ， 而 这 种 断裂 发 生 时 的 应 力 水 平 要 比 处 于 非 
脆性 状态 的 同 种 材料 低 得 多 。 
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图 6.12 钢 XC45 ASHE’: a) 遭受 600"C 回 火 和 快速 冷却 的 钢 的 韧性 断裂 ; b) 遭受 5007C 
回 火 的 同 种 钢 的 脆性 断裂 ; c) 在 脆性 断裂 表面 获得 的 AES 光谱 图 ， 表 明 磷 偏 析 的 存在 。 


如 有 果 采 用 俄 歇 电子 光谱 技术 (AES) 分 析 脆 性 断裂 表面 ( 见 图 6. 12c) ， 则 
可 以 识别 这 类 断裂 现象 的 起 因 。 从 光谱 图 中 我 们 可 以 发 现 ， 在 断口 表面 存在 大 
量 的 克 ， 这 是 一 种 能 够 使 钢 发 生 严 重 脆 化 的 杂质 。 经 过 大 约 SOOT 的 热处理 之 
后 ， 磷 在 唱 间 侦 析 更 为 严重 ， 它 可 能 是 在 热处理 期 间 发 生 的 ， 或 者 在 该 温度 范 
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围 内 缓慢 冷却 期 间 也 可 能 发 生 。 结 构 钢 的 这 种 “ 冷 脆 ”问题 是 与 磷 偏 析 密 切 相 
关 的 ， 而 这 种 “ 冷 脆 ”问题 只 有 在 钢 中 添加 钥 才能 解决 。 钼 元 素 能 够 显著 降低 
VETE d FEAL BA Ti DT BEI PE o 

TE PA RE RAR AAR, EER A 28 PA A9 Mi Pr LII TE o 
该 元 素 能 够 扮演 几 个 角色 。 以 Fes 的 形式 ， 形 成 低 熔 点 共 唱 体 〈 熔 点 小 于 
10007), ， 它 会 引起 钢 的 热 脆 。 硫 在 晶 界 处 偏 析 ， 会 引起 唱 间 结合 强度 的 降低 ， 
导致 塑性 - 脆性 转变 温度 升 高 。 

目前 ， 硫 含量 是 衡量 钢 质 量 的 主要 判 据 之 一 ， 但 是 在 建立 这 一 判 据 之 前， 
发 生 了 许多 工业 事故 。 

许多 自由 轮 的 断裂 就 是 最 为 令 人 震惊 的 工业 事故 之 一 。 在 第 二 次 世界 大 战 
期 间 ， 美 国 造船 厂 以 打破 世界 纪录 的 速度 制造 了 2700 多 艘 货船 ， 用 来 将 军用 物 
资 运输 到 东部 前 线 。 由 于 制造 得 非常 紧急 ,冶金 控制 不 充分 ， 再 加 之 北大 西洋 
的 寒冷 水 域 中 船舶 的 运行 条 件 非 常 苛 刻 ， 结 果 导 致 了 灾难 性 事故 。 用 来 制造 船 
舶 的 钢 含 硫 量 太 高 ， 尤 其 在 钢板 焊接 过 程 中 ， 硫 发 生 了 严重 仿 析 。 这 就 导致 了 
脆性 断裂 ， 结 有 果 造 成 了 8 艘 船 失 事 的 巨大 损失 ， 船 般 在 海中 断裂 为 两 部 分 ( 见 
图 6. 13)， 同 时 也 造成 了 许多 其 他 事故 。 





图 6.13 上 自由 轮 ， 第 二 次 世界 大 战 期 间 建 造 的 美国 货船 。 几 艘 类 似 的 船 严重 地 断 成 
两 部 分 ， 因 为 在 船舶 运行 条 件 下 钢 中 的 硫 含 量 太 高 所 致 。 
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如 果 对 钢 晶 间 脆 性 的 首次 研究 是 由 Bessemer 在 1886 4p "^ 开始 提出 的 
(在 参考 文献 [HNO 74] 有 提 及 ) ， 晶 间 偏 析 现 象 可 能 是 20 世纪 40 年 代 的 事故 
的 唯一 原因 NO 。 在 这 一 期 间 ， 对 于 许多 其 他 系统 的 研究 ， 包 括 对 “模型 ” 系 
统 的 研究 ， 都 给 我 们 带 来 了 非常 有 用 的 知识 。 对 于 塑性 极 高 的 金属 材料 (例如 
金 或 铜 ) ， 当 其 内 部 含有 少量 (0.002%) 的 饪 时 ， 就 会 表现 出 脆性 ， 这 已 经 引 
起 了 研究 者 们 的 关注 。 

Cu- Bi 体系 可 能 是 研究 最 为 广泛 的 ， 目 前 已 经 有 50 多 部 科学 出 版 物 介 绍 相 
KRH”, MERARI AOT, ARA AES 对 偏 析 进行 定量 
测量 ， 我 们 获得 了 大 量 关 于 晶 间 偏 析 的 信息 。 由 于 制造 取向 差 可 控 的 双 晶 相对 
容易 [As ， 因 而 还 针对 这 一 体系 实现 了 唱 界 结构 对 偏 析 影 响 的 测量 “”“” 。 

另外 ， 在 镁 存在 的 条 件 下 ， 晶 界 平面 会 发 生 小 面 化 ， 从 而 改变 了 铜 的 晶 界 
结构 ， 这 已 经 得 到 了 证 实 ( 见 图 6. 14 和 图 1.18)。 最 终 ， 同 样 对 于 这 一 体系 ， 
已 经 能 够 实现 原子 尺度 结构 实验 观察 与 计算 的 对 比 研究 ， 并 且 能 够 识别 乌 在 倾 
FH (<100>37°, X 25) 上 的 位 置 (HA 6. 15) Ion 








Sn sos A 


a) b) 


图 6.14 Cu-Bi 体系 中 的 晶 界 小 面 化 : a) XH SEM 对 晶 间 断裂 表面 的 
“宏观 ”观察 ; b) 高 分 辩 率 透射 电镜 观察 [rs%] 。 


如 果 有 许多 杂质 在 唱 界 处 偏 析 ， 它 们 会 对 材料 的 宏观 行为 产生 不 同 的 影响 。 
很 显然 ， 脆 化 影响 是 最 应 该 引起 人 们 关注 的 ， 也 是 最 危险 的 ， 因 而 也 是 众 所 周 
知 的 。 然 而 ， 在 许多 体系 中 ， 偏 析 并 不 会 引起 任何 脆性 ， 如 Cu-Sn 和 Ni- Sn 等 
体系 就 是 很 好 的 例子 。 在 一 些 具体 结构 很 少见 的 例子 中 ， 偏 析 元 素 的 存在 的 确 
会 强化 唱 界 ， 最 值得 一 提 的 例子 就 是 有 序 合金 (NiAl 和 FeAl) 中 的 溶质 元 素 硼 
和 氧化 铝 中 的 溶质 元 素 包 。 
6.3.2.2 强化 偏 析 

强化 唱 间 偶 析 会 发 生 在 难 溶 金属 材料 中 ， 这 些 难 熔 金属 材料 本 身 就 被 认为 
是 脆性 的 。 实 际 上 ， 钼 、 乌 和 钓 在 室温 下 就 表现 出 晶 间 脆性 断裂 。 更 确切 地 说 ， 
这 些 体 心 立 方 金属 材料 具有 极 高 的 塑性 -脆性 转变 温度 ， 对 于 钼 而 言 ， 大 约 为 
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6.15 纯 铜 a) MBAR b) PAF <100 > 轴 的 对 称 倾斜 晶 界 (96=37°，> =5) 。 
采用 “Z 衬 度 ” 模 式 借助 HRTEM 观察 所 得 。 图 6. 15b 所 示 的 最 亮点 就 是 偏 析 包 
所 占据 的 位 置 。 应 注意 的 是 ， 原 子 计算 是 依据 最 大 能 量 来 识别 这 些 原 子 
在 纯 晶 界 中 的 位 置 。 图 ec 为 图 b 的 示意 图 。 


300C ， 对 于 钨 而 言 ， 大 约 为 500Y ， 具体 值 取决 于 材料 的 纯度 。 这 些 现象 的 物 
理 原 因 仍 然 存在 争议 ， 虽 然 普 遍 认 为 这 是 源 于 这 些 难 熔 合金 的 固有 脆性 ， 但 有 
几 个 研究 者 则 坚持 认为 是 由 于 氧 元 素 的 偏 析 而 导致 了 不 利 影响 。 这 些 难 熔 金属 
是 极 难 提纯 的 ， 它 们 具有 很 强 的 吸 氧 能 力 ， 因 而 采用 实验 来 证 实 这 些 假 设 是 不 
可 能 的 。 然 而 ， 从 头 算 模拟 ““”"“” 表明 ， 如 果 氧 的 存在 削弱 了 唱 界 内 的 原子 
键 ， 硼 或 碳 的 存在 则 会 强化 它们 。 因 此 ， 利 用 “选择 性 ” 偏 析 现象 来 避免 这 些 
材料 的 脆性 行为 是 可 能 的 。 

铝 元 素 含量 和 过 渡 族 金属 元 素 含 量 较 高 的 金属 间 化 合 物 合金 (如 NAL 
NiAl, FeAl 和 TiAl) 具有 一 些 非常 有 使 用 价值 的 性 能 。 高 铝 含量 使 这 些 金属 间 
化 合 物 具 有 低 密 度 。 由 于 它们 具有 有 序 结 构 ， 因 而 具有 高 弹性 模 量 。 这 种 两 种 
性 质 导致 这 些 金属 间 化 合 物 具有 高 比 刚度 (对 于 FeAl Al TiAl 来 说 ， 相 应 的 值 为 
150MPa/g - em” ) 。 另 外 ， 高 铝 浓度 会 保证 它们 具有 优良 的 抗 氧 化 性 ， 对 于 
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FeAl 而 言 ， 可 以 与 氧化 铝 相 媲美 。 所 有 这 些 性 能 都 使 这 些 金属 间 化 合 物 成 为 下 
一 代 航 空 用 金属 材料 ， 而 且 在 低温 或 室温 下 的 一 些 应 用 场合 可 以 取代 不 锈 钢 。 
然而 ， 这 些 材料 存在 的 主要 问题 就 是 它们 的 晶 间 脆性 。 为 了 理解 这 种 脆性 的 起 
因 , 已 经 进行 了 许多 研究 工作 ， 最 值得 一 提 的 就 是 针对 Ni A 进行 的 研究 ， 但 研 
究 结果 并 没有 使 这 些 研究 者 得 出 是 偏 析 产 生 了 有 害 影响 的 结论 ， 因 为 在 唱 间 断 
烈 表面 没有 观察 到 杂质 元 素 的 存在 。 似 乎 可 以 肯定 地 说 ， 这 些 金属 间 化 合 物 的 
晶 界 本 身 就 是 很 脆 的 ， 这 可 能 是 由 于 这 些 材 料 具 有 有 序 结构 ， 因 而 导致 原子 之 
间 的 键 合 表现 出 了 部 分 共 价 键 的 方向 特性 。 

在 金属 间 化 合 物 中 添加 少量 的 硼 ， 就 会 对 其 断裂 模式 产生 有 益 的 影响 ， 这 
种 现象 是 在 Ni, Al PR RAPA OS”) ， 然 后 在 FeAl 和 其 他 一 些 合金 中 也 陆续 被 
发 现 了 ， 这 一 发 现 已 经 为 这 些 合金 的 研究 开辟 了 一 个 新 阶段 。 对 于 FeAl 而 言 ， 
已 经 证 实 硼 在 所 有 晶体 缺陷 处 都 表现 出 了 非常 强烈 的 偏 析 倾 向 性 ， 尤 其 是 硼 和 
热 空 位 之 间 的 强烈 相互 作用 ， 会 导致 非常 高 效 的 非 平 衡 偏 析 ， 同 时 伴 有 平衡 仿 
A) 。 硼 在 晶 界 处 的 饱和 浓度 是 极 低 的 ， 大 约 不 会 超过 单 层 原子 的 10% 。 
Lejcek 等 人 用 唱 界 原子 结构 的 有 序 性 解释 了 这 一 现象 ， 这 种 有 序 性 限制 了 它们 接 
LARS MRA”. 

关于 硼 对 晶 界 起 到 强化 作用 的 物理 原因 ， 借 助 于 从 头 算 法 等 科学 计算 方法 ， 
已 经 找到 了 令 人 信服 的 解释 。 在 硼 存 在 的 条 件 下 ， 有 序 基体 的 原子 之 间 会 形成 共 
用 轨道 ， 从 而 改变 了 电荷 的 分 布 。 这 可 以 导致 界面 结合 强度 的 提高 |， 
然而 ， 对 于 Nis Al 而 言 ， 其 对 晶 间 氢 脆 也 是 很 敏感 的 ， 一 些 研究 者 提出 了 截然 不 
同 的 机 制 ， 即 竞争 偏 析 “"” 。 硼 会 阻止 氢 在 晶 界 处 偏 析 ， 将 会 消除 唱 间 脆性 ， 
使 金属 间 化 合 物 返回 到 本 身 所 固有 的 较 高 的 界面 结合 强度 。 这 种 假设 还 需要 得 
到 证 实 。 
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6.4.1 与 液态 金属 接触 发 生 的 现象 


在 固态 金属 与 液态 金属 接触 过 程 中 ， 主 要 发 生 三 种 现象 ， 即 溶解 、 氧 化 和 
HE 

1) 如 采 液 态 金 属 处 于 不 饱和 状态 ， 固 态 金属 的 整个 表面 就 会 发 生 溶解 。 只 
要 液态 金属 的 化 学 成 分 没有 达到 试验 温度 下 的 平衡 相 图 的 液 相 线 ， 溶 解 就 会 不 
断 进 行 。 因 而 就 可 以 获得 固态 金属 与 液态 金属 平面 界面 的 热力 学 平衡 。 

2) 当 液 态 金 属 中 氧 的 溶解 度 不 容 忽 视 ， 以 及 固态 金属 氧化 物 形 成 所 需 的 吉 
布 斯 自由 能 比 液态 金属 氧化 物 的 吉 布 斯 自由 能 负 得 很 大 时 ， 系 统 就 会 发 生 氧 化 
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现象 。 在 该 种 情况 下 ， 就 可 以 获得 一 个 氧化 膜 ， 如 果 其 增长 速度 比较 缓慢 ， 它 
就 成 为 一 个 阻碍 液态 金属 作用 的 有 效 屏障 。 

3) 脆 化 是 一 种 局 部 现象 ， 源 于 液态 金属 的 晶 间 或 晶 内 渗透 ， 一 般 没 有 氧化 
膜 的 存在 。 在 该 种 情况 下 ， 就 存在 裂纹 萌生 和 扩展 的 风险 。 

上 面 描述 的 三 种 情况 能 够 发 生 在 大 约 350% 下 的 Fe- Pb 的 模型 体系 中 ， 其 代 
表 了 一 个 有 趣 的 工业 化 系统 ， 即 T91 钢 - 共 晶 PbBi ^ 5 RAN BRAM 
降低 ， 系 统 就 会 从 氧化 转向 溶解 ， 就 会 在 发 生 局 部 剧烈 塑性 变形 的 区 域 存在 穿 
晶 开裂 的 风险 ， 如 果 变 形 确 实 存 在 的 话 ， 就 会 在 氧化 物 内 诱发 缺陷 “”” 。 这 就 
是 腐蚀 与 变形 相互 作用 的 经 典 例子 ， 在 相关 文献 中 借助 吸附 诱发 的 传播 模型 给 
予 了 特别 解释 NIE, 

然而 ， 损 伤 与 晶 间 开裂 的 情况 在 各 种 固态 金属 -液态 金属 体系 中 更 为 普遍 。 
事实 上 ， 由 于 界面 上 表面 张力 的 平衡 会 形成 唱 间 沟 权 ， 因 而 在 平面 界面 水 平 上 
发 生 的 热力 学 平衡 只 有 在 固 液 界面 与 出 现 的 唱 界 交汇 时 才能 得 以 保证 。 品 间 沟 
槽 就 是 液态 金属 唱 间 渗透 的 优先 位 置 ， 这 种 现象 就 是 液态 金属 导致 脆 化 的 基础 。 


6.4.2 液态 金属 脆 化 


液态 金属 脆 化 (LME) 是 由 于 液态 金属 与 外 力 或 残余 应 力 同 时 作用 而 发 生 
的 裂纹 萌生 与 扩展 的 现象 。 采 用 CT 类 型 试 样 ( 紧凑 拉 伸 试 样 ) 在 断裂 机 制 的 框 
架 内 对 该 现象 进行 了 量化 分 析 ， 绪 果 表 明 裂 纹 扩 展 临 界 应 力 强 度 因子 Ki rv BR 
很 低 ， 而 且 同 时 又 具有 极 高 的 扩展 速率 ”” 。 该 曲线 的 形状 以 及 曲线 平台 上 对 
应 的 大 约 几 十 mm/s 的 绝对 速率 就 会 使 一 个 萌生 裂纹 导致 任何 构件 的 毁坏 〈 见 图 
6.16)。 在 相关 文献 中 已 经 提出 了 几 种 考虑 了 裂纹 的 这 种 快速 扩展 的 机 
制 "争论 仍然 是 非常 激烈 的 ， 为 了 更 好 地 理解 液态 金属 脆 化 (LME) 
中 的 基本 现象 ， 简 化 实验 似乎 是 非常 必要 的 ， 以 便于 更 好 地 研究 液态 金属 诱发 
HE (LME) 现象 和 晶 间 渗透 现象 。 

液态 金属 诱发 脆 化 (LMIE) 是 一 种 连续 现象 ,在 此 期 间 ， 液 态 金属 首先 渗 
和 固体 材料 的 晶 界 ， 然 后 液态 金属 一 旦 凝固 ， 就 会 由 于 较 低 温度 下 的 唱 间 结合 
强度 下 降 而 诱发 唱 间 脆性 。 这 种 界面 结合 强度 下 降 的 机 制 与 晶 间 偏 析 脆性 涉及 
的 机 制 相 同 ， 下 面 将 重点 分 析 没 有 外 应 力作 用 的 唱 间 渗透 (IGP). 


6.4.3 RES 


BU IRI CAGE Y YE à A Hh SUR i ATE RL, ETT ATE UR EEE A AS 
金属 -液态 金属 体系 的 不 同 而 发 生变 化 ， 从 500€ 时 Cu- Bi 的 例子 和 700€ 时 
Ni- Bi 的 例子 就 可 以 看 出 这 种 区 别 ( 见 图 6. 17)。 这 两 个 温度 对 应 一 个 完全 相同 
的 同系 温度 ， 即 都 为 0.567r (7 为 固态 金属 的 绝对 熔点 温度 ) 。 
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LME( 液 态 金 属 脆 化 ) SCC( 应 力 腐蚀 开裂 ) 
中 的 裂纹 萌生 中 的 裂纹 萌生 


6.16 裂纹 扩展 速率 作为 液态 金属 脆 化 和 应 力 腐 蚀 条 件 下 的 应 力 强 度 因子 的 函数 曲线 
(该 曲线 来 自 Glieman 的 研究 成 果 ) I6" 1 


Big 724-Nio 276 ° 





| Otum 


a) b) 
图 6.17  [l-AESREBJH S. a) 5$00Y 时 Cu- Bi 系统 中 在 显露 的 晶 界 处 直接 形成 的 
典型 晶 间 沟 槽 ; b) 700°CH Ni- Bi 体系 中 形成 的 一 个 微米 厚度 的 晶 间 沟 权 。 


表征 品 间 沟 术 的 两 面 角 是 通过 固 - 液 界 面 能 量 之 间 的 平衡 以 及 显露 的 品 界 来 
求 得 的 。 它 随 着 温度 的 升 高 而 减 小 ， 这 就 使 我 们 能 够 从 实验 上 定义 三 个 唱 间 渗 
透 区 域 ， 即 来 目 固 态 金 属 的 唱 间 扩散 、 在 润 湿 转 变温 度 Tw 以 下 的 液态 金属 晶 间 
扩散 和 润 湿 转 变温 度 Ty 之 上 的 唱 间 润 湿 ( 见 图 6. 18 ) 。 值 得 注意 的 是 ， 确 定 T, 
的 这 种 方法 需要 采用 扫描 电子 显微镜 (SEM) 进行 微观 结构 观察 。 因 而 有 必要 
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在 纳米 尺度 上 进行 分 析 ， 以 便 描述 晶 间 沟 槽 前 沿 液态 金属 的 唱 间 渗透 。 因 此 我 
们 将 用 两 种 模型 体系 解释 几 种 可 能 的 情况 ， 这 两 种 模型 体系 就 是 Cu- Bi 体系 和 
Ni- Bi 体系 。 两 种 系统 在 室温 下 都 具有 强烈 的 晶 间 脆性 ， 因 而 可 以 在 光谱 仪 上 原 
位 断裂 后 ， 采 用 俄 软 电子 光谱 技术 在 纳米 尺度 上 进行 分 析 。 
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H 6.18 两 面 角 随 着 温度 的 演化 ， 表 明 润 湿 转 变温 度 将 晶 间 扩散 区 域 与 晶 间 润 湿 
区 域 分 离开 来 。 两 面 角 对 应 于 固 - 液 界 面 表面 张力 与 晶 界 相关 张力 之 间 的 平衡 。 


6.4.4 Cu-Bi 体 系 的 晶 间 扩散 


对 于 Cu- Bi RMA, Æ 500 进行 晶 间 渗透 试验 可 以 形成 两 面 角 大 约 为 
50" 的 唱 间 沟 槽 。 关 于 量化 方法 的 所 有 实验 程序 和 细节 都 可 以 在 参考 文献 
[LAP 05] 中 找到 。 图 6. 19 给 出 了 饼 吸 附 程度 作为 固 - 液 界面 距离 孙 数 的 变化 曲 
线 ， 涉 及 四 种 接触 时 间 ， 持 续 长 度 从 1h 到 66h 不 等 。 该 种 吸附 程度 在 接近 界面 
时 处 于 最 大 值 ， 可 以 达到 0.85 个 单 原 子 层 ， 对 应 于 断裂 前 唱 界 处 的 1.7 个 单 原 
子 层 。 只 有 当 接 触 时 间 为 66h， 固 - 液 界面 距离 达到 300um 时 ， 吸 附 程度 才 略 有 
PRE, SRR RA HRI ETT Ek, ARI BRE (此 处 与 脆 化 深度 
AXR) 则 随 着 时 间 ;i 以 “的 形式 变化 。 这 接近 于 唱 间 扩散 的 抛物 线 制度 (CH 
制度 )。 由 于 芽 性 断裂 的 原因 ， 当 饼 含 量 低 于 单 原子 层 的 十 分 之 二 时 ， 则 无 法 观 
察 到 。 当 饼 含 量 高 于 一 个 单 原子 层 时 ,在 有 关 文 献 中 被 解释 为 晶 间 预 润 湿 的 结 
UPPER 图 6.19 所 示 的 分 布 图 可 以 从 两 个 方面 进行 解释 ， 一 方面 是 负 的 
品 间 扩散 系数 取决 于 浓度 ， 另 一 方面 晶 间 扩散 与 Fowler- Guggenheim 偏 析 等 温 线 
有 关 ， 因 为 饼 原 子 之 间 存 在 强烈 的 相互 吸引 人 作用。 最后， 该 体系 可 以 用 沟 槽 附 
近 具 有 预 润 湿 过 渡 区 的 晶 间 扩散 来 正确 描述 。 然 而 ， 这 种 过 渡 区 并 不 会 对 扩散 
动力 学 产生 任何 影响 。 
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6.19 Bi 在 Cu 晶 界 的 吸附 程度 ， 其 可 以 看 作 是 到 固 液 界 面 距离 的 函数 (500 世 时 4 种 接触 
时 间 ) 。 确 保 固态 Cu 和 液态 Bi 的 接触 ， 要 么 直接 接触 (DC) ， 要 么 通过 气相 传输 (VC). 
量化 分 析 是 采用 俄 歌 光谱 技术 和 卢 瑟 福光 谱 技 术 进 行 的 (由 P. Berger 在 CEA Saclay 完成 的 ) 。 


6.4.5 Ni-Bi 体 系 中 的 晶 间 润 湿 


对 Ni- Bi 体系 的 晶 间 渗透 试验 已 经 在 700% 下 完成 了 ， 可 以 推断 该 温度 是 高 
于 润 湿 转 变温 度 的 “1!。 实 际 上 ， 这 些 试验 导致 了 微米 厚度 晶 间 薄膜 的 形成 
( 见 图 6.20), ， 其 端 部 的 两 面 角 接近 于 零 。 使 用 过 饱和 Ni 的 Bi 溶液 并 没有 考虑 
广义 的 Ni 洲 解 。 在 室温 下 应 用 拉 伸 应 力 会 导致 晶 间 裂纹 的 形成 ， 该 晶 间 裂纹 的 
长 度 要 比 微米 厚度 薄膜 的 长 度 长 得 多 ( 见 图 6. 20) 。 这 表明 Bi 导致 了 Ni 的 强烈 
脆 化 。 为 了 对 这 种 现象 进行 一 个 量化 的 研究 ，700% 时 以 气相 的 形式 在 Ni OD Ud 
(具有 <110 >26° 44%) 的 表面 传输 少量 的 Bi， 持 续 15 ~30min ， 最 终 使 Ni XX dà 
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图 6.20 FRR (E 700C [FE 1h) 的 抛光 截面 ， 表 明 晶 间 渗 透 是 
以 微米 厚度 的 薄膜 形式 进行 的 。 在 20%C 时 应 用 拉 伸 应 力 导致 了 裂纹 的 形成 。 
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发 生 脆 化 。 返 回 到 室温 以 后 ， 进 行 原 位 拉 伸 断裂 ， 采 用 俄 软 光谱 技术 分 析 晶 界 
上 Bi 的 含量 。 量 化 方法 的 所 有 实验 程序 和 细节 可 以 在 参考 文献 [WOL 01a] 中 
找到 。 

在 图 6. 21 中 ， 我 们 给 出 了 一 个 部 分 脆性 断裂 表面 的 例子 ， 其 在 700°C 处 理 
了 22min， 并 配 有 Bi 的 浓度 分 布 图 。 强 度 比 值 Du I, =8 是 采用 俄 歇 光谱 技术 测 
BMW, WMA PA 2.7nm 厚度 的 薄膜 "“"' 。 该 薄膜 在 700 时 具有 接近 
Bi, ;,- Nio 的 平衡 成 分 ， 在 断裂 表面 的 脆 化 部 分 具有 恒定 的 厚度 ， 在 冷却 期 间 似 
乎 可 以 断裂 成 纳米 尺寸 的 粒子 (具有 透镜 形状 ) C777, BRERA PRA 
膜 具 有 极 小 的 厚度 (实际 上 具有 大 约 12 个 单 原子 层 的 厚度 ) ,但 该 薄膜 是 在 渗 
透 前 沿 穿 过 后 自发 形成 的 ， 这 可 以 从 图 6. 21 所 示 的 中 间 梓 性 断裂 部 分 两 侧 的 大 
过 渡 区 得 到 印证 。 实 际 上 ， 这 些 过 渡 区 产生 在 距离 大 约 100pm 的 地 方 。 采 用 卢 
瑟 福 显 微 聚焦 光谱 技术 测量 所 绘制 的 图 表 值 也 证 实 了 这 一 结果 “” "| 。 在 渗透 前 
沿 处 所 发 现 的 饼 含 量 大 约 为 饼 单 原子 层 的 30% ， 在 该 渗透 前 沿 后 面 的 12pm 的 
地 方 ， 可 以 达到 一 个 单 原子 层 。 这 再 一 次 意味 着 晶 间 渗透 是 受 晶 间 扩散 控制 的 。 


Igi/ Iwj 
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图 6.21 采用 俄 歇 电子 光谱 技术 测量 的 镁 浓度 沿 着 黑 线 的 分 布 图 ， 该 黑 线 位 于 一 个 
部 分 脆性 断裂 的 镍 双 晶 的 断裂 表面 (700°C 22min), 


为 了 证 实 损伤 的 扩散 控制 机 制 ， 已 经 在 正方 形 双 晶 截 面 (4 x4mm ) 上 对 
脆 化 动力 进行 了 测量 。 这 样 一 系列 的 双 晶 都 具有 一 个 围绕 <110 > 轴 的 26" 倾 斜 
品 界 ， 并 在 700%C 时 经 受 一 个 随 着 处 理 时 间 增 加 的 唱 间 包 渗 透 。 图 6. 22 给 出 了 
一 个 渗透 90min 的 样品 的 断裂 表面 的 例子 。 这 使 我 们 能 够 在 两 个 方向 上 测量 脆 
化 深度 ， 即 平行 于 双 唱 倾斜 轴 的 方向 和 垂直 于 双 晶 倾斜 轴 的 方向 ( 见 图 6.23), 
回顾 前 面 的 知识 可 知 ， 这 种 脆 化 深度 是 与 晶 间 渗透 深度 有 关 的 ， 不 过 虽然 在 脆 
化 前 沿 之 前 Bi 就 已 经 存在 了 ， 但 其 数量 不 足以 造成 脆性 断裂 。 该 深度 可 以 描述 
为 时 间 的 平方 根 的 函数 ， 这 就 使 我 们 能 够 在 两 个 扩散 方向 上 采用 抛物 线 制 度 。 
这 是 一 个 与 六 相关 的 C WHE, SBA BREEN, HLF 700€ 时 
乌 在 固体 镍 中 的 极 低 溶 解 度 。 这 种 唱 间 扩散 在 与 <110 > 倾斜 轴 垂直 的 方向 上 稍 
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微 快 一 些 ， 这 是 事先 未 曾 预料 到 的 ， 主 要 是 因为 倾斜 晶 界 结构 的 缘故 ， 但 在 文 
Wk [BIS 68] 中 也 观察 到 了 这 种 情形 。 





图 6. 22 M (26°< 110 > 倾斜 晶 界 ) 的 断裂 表面 ， 其 由 于 钞 的 存在 而 导致 了 
部 分 脆 化 (在 700 人 时 直接 接触 1h)。 
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1.2 
接触 时 间 /h 
图 6.23 通过 拉 伸 获得 的 双 晶 (26° <110 > ) 上 脐 化 渗透 长 度 的 演化 ， 其 可 以 看 作 是 
TOUCH E; $E f ERE IB] B ER E: 分 别 沿 着 与 双 晶 生长 轴 垂 直 的 方向 和 平行 的 方向 。 


6.4.6 MAZE 


通过 Cu- Bi 体系 和 Ni- Bi 体系 所 获得 研究 结果 使 我 们 能 够 得 出 晶 间 渗透 的 抛 
物 线形 动力 学 ， 其 在 两 种 情况 下 都 是 由 唱 间 扩散 控制 的 。 在 唱 间 渗透 导致 的 唱 
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间 脆 化 之 后 ， 沿 着 晶 界 进行 了 俄 歇 电子 分 析 和 RBS 分 析 。 这 些 分 析 结 果 证 实 液 
固 界面 存在 三 个 不 同 的 区 域 ( 见 图 6. 24) 。 第 一 个 区 域 是 Cu- Bi 体系 的 沟 模 区域 
或 Ni- Bi 体系 的 微米 厚度 薄膜 区 域 。 随 后 的 区 域 有 一 个 相对 恒定 的 厚度 ， 对 于 
Cu- Bi 系统 来 说 趋 近 于 两 个 单 层 原子 的 厚度 ,或 者 对 于 Ni- Bi 系统 来 说 表现 为 一 
个 纳米 厚度 薄膜 。 在 最 后 一 个 区 域 ，Bi 的 浓度 分 布 遵循 了 一 条 扩散 曲线 。 





微米 厚度 薄膜 纳米 厚度 薄膜 
l/e=100 000 





j! 渗透 动力 学 


图 6.24 ” 乌 渗 透 入 镍 晶 界 后 的 示意 图 ， 突 出 了 三 个 区 域 : 微米 厚度 薄膜 、 纳 米 
厚度 薄膜 和 晶 间 扩散 区 域 ， 而 后 者 是 控制 损伤 动力 学 的 基本 保证 。 


对 第 一 个 区 域 ， 一 般 通 过 观察 两 面 角 来 用 于 建立 唱 间 渗透 机 制 。 对 两 面 角 
的 分 析 使 我 们 可 以 明确 地 得 出 如 下 结论 : 在 500% 时 ，Cu- Bi 体系 位 于 润 湿 转 变 
温度 以 下 ， 因 而 唱 间 扩散 控制 了 Bi 在 晶 界 处 的 渗透 动力 学 。 通 过 对 Ni- Bi 体系 
两 面 角 的 分 析 将 使 我 们 得 出 如 下 结论 : 在 700% 时 ， 该 体系 位 于 润 湿 转 变温 度 以 
上 ， 因 而 存在 一 个 品 间 润 湿 前 沿 ， 但 这 个 目前 还 没有 观察 到 。 因 为 在 以 上 分 析 
中 ,我 们 确保 研究 对 象 一 直 是 在 品 间 渗透 温度 下 的 过 饱和 液态 金属 ， 因 而 我 们 
一 定 可 以 得 出 如 下 结论 ， 即 对 沟 楼 末端 或 微米 厚度 薄膜 的 观察 结果 [在 横 截 面 
上 借助 扫描 电镜 (SEM) 照片 可 以 看 到 ] ， 并 无 法 使 我 们 能 够 确定 这 种 渗透 机 
制 。 我 们 也 一 定 能 够 得 出 如 下 结论 : 基于 扫描 电镜 (SEM) 观察 结果 得 出 的 润 
湿 转 变温 度 的 概念 与 渗透 机 制 的 分 析 无 关 。 对 渗透 机 制 的 分 析 必 须 依赖 于 对 渗 
透 前 沿 的 观察 ， 从 理想 状态 而 言 ， 依 赖 与 同步 加 速 器 辐射 相关 的 原 位 技术 ， 而 
且 有 必要 在 渗透 温度 下 进行 ， 如 同 Al- Ga 体系 的 情况 799 。 其 他 的 方法 是 依赖 
于 采用 透射 电子 显 微 技 术 对 非 开 放 唱 界 的 分 析 ”或 者 采用 AES 光谱 下 或 
RBS “中 对 开放 晶 界 的 分 析 ， 这 在 本 章 已 经 进行 了 介绍 。 

Bi 的 含量 在 蝇 间 渗透 前 沿 逐 渐 增 加 ， 从 零 增 加 到 一 个 单 原子 层 的 0. 25 + 
0.05 (初始 数据 点 是 采用 俄 歌 光谱 仪 测量 的 )， 直 到 最 后 形成 完整 的 单 原 子 层 。 
两 个 体系 中 的 渗透 前 沿 都 在 以 几 十 个 微米 进行 传播 。 该 区 域 中 Bi 含量 的 变化 遵 
循 ef (x) 型 函数 (误差 函数 ) 解 …… " 。 在 两 种 情况 下 ， 相 应 的 动力 学 为 亚 抛 
物 线 型 (Cu-Bi 体系 ) 或 抛物 线 型 (Ni- Bi 体系 ) ， 并 且 与 混合 B/C 型 制度 或 纯 
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C 型 制度 相 适 应 。 需 要 强调 的 是 ， 这 个 具有 几 万 纳米 的 过 渡 区 要 比 各 种 唱 间 渗透 
模型 中 的 大 多 数 概 念 化 的 区 域 长 得 多 "”“” 。 一 般 而 言 ， 在 这 些 模型 中 ， 过 渡 区 
不 会 超过 几 个 纳米 。 似 乎 只 有 Vogel 模型 ”” 与 实验 观察 结果 是 一 致 的 。 我 们 
应 该 将 其 进行 扩展 ， 讨 论 晶 间 扩 散 的 混合 B/C 型 制度 ， 以 便 详细 说 明 纯 抛物 线 
型 动力 学 向 亚 抛物 线 型 动力 学 演化 的 条 件 ， 可 以 事先 推定 亚 抛物 线 型 动力 竺 所 
有 的 指数 都 处 在 0. 25 ~ 0. 50 范围 内 。 与 此 相反 的 是 ， 没 有 观察 到 品 间 扩 散 的 线 
性 动力 学 "”” 。 这 仍然 归 因 于 在 所 涉及 的 分 析 条 件 下 缺乏 唱 间 润 湿 。 

此 处 有 必要 强调 的 是 ， 唱 间 渗 透 动 力学 会 受到 渗透 区 尖端 处 发 生 的 物理 现 
象 的 影响 ， 晶 间 渗 透 机 制 必 须 结合 具体 位 置 加 以 研究 ， 品 间 扩 散 的 基本 情况 
除外 。 

结果 ， 渗 透 前 沿 后 面 的 液态 金属 厚度 (其 值 要 高 于 单 原 子 层 ， 当 其 厚度 为 
几 百 微米 时 几乎 为 常数 ) 的 稳定 化 必须 被 看 作 是 一 种 与 唱 间 渗透 机 制 无 关 的 现 
象 。 预 润 湿 (Cu- Bi 体系 的 情况 “” ) 或 者 纳米 厚度 薄膜 的 存在 (Ni- Bi 体系 
的 情况 9-09) 都 可 以 用 纯 热力 学 模型 (如 Desré ERIS) 进行 解释 。 

此 处 描述 的 两 个 体系 是 基于 唱 间 扩散 或 唱 间 润 湿 进行 晶 间 渗透 机 制 研究 的 
理想 对 象 。 后 者 就 是 指 具 有 纳米 厚度 的 液态 金属 前 沿 在 具有 几 个 纳米 过 渡 区 的 
品 界 内 进行 传播 ， 但 这 在 Ni- Bi 体系 中 还 没有 被 观察 到 ， 似 乎 也 没有 被 其 他 研究 
者 观察 到 。 对 这 两 个 体系 的 详细 研究 表明 唱 间 渗透 受 一 种 扩散 机 制 所 控制 。 仍 
然 吸 待 发 现 用 于 研究 与 线性 损伤 动力 学 相关 的 晶 间 泣 湿 的 理想 体系 。 


6.4.7 Al-Ga 体系 的 例子 


目前 受 品 间 润 湿 现 象 控 制 的 唯一 为 大 家 普遍 知道 的 体系 就 是 接近 室温 条 件 
下 的 Al- Ga 体系 。 然 而 由 于 液态 金属 渗透 过 程 中 的 应 力作 用 ， 该 体系 更 接近 于 
液态 金属 引起 的 脆 化 现象 。 考 虑 到 铝 的 表面 存在 氧化 膜 ， 而 且 渗透 和 脆 化 的 速 
度 极 快 ， 因 而 实验 研究 仍然 相当 困难 。 然 而 ， 随 着 取向 双 晶 和 基于 ESRF 同步 加 
速 器 的 原 位 分 析 的 使 用 ， 这 些 困 难 已 经 被 克服 “ ” 。 这 一 研究 清楚 地 表明 ， 在 
渗透 前 沿 伴随 有 应 力 场 的 渗透 期 间 ， 两 个 唱 粒 发 生 了 分 离 ， 这 也 使 我 们 能 够 证 
实 液态 Ga 前 沿 的 线性 传播 动力 学 "”"” 。 另 外 ， 使 用 专门 装置 探索 外 应 力 影 响 
的 一 系列 试验 向 我 们 表明 ， 与 其 说 渗透 前 沿 的 传播 速率 取决 于 唱 界 能 ， 不 如 说 
取决 于 应 力 水 平 ， 尤 其 需要 强调 的 是 ， 在 应 力 释放 的 地 方 ，Ga 薄膜 消失 了 。 使 
用 弹 塑 性 模型 能 够 建立 裂纹 的 理论 张 开 距 离 与 Ga 的 测量 厚度 值 之 间 的 关系 ， 因 
此 可 以 得 出 与 类 蔡 代 渗透 机 制 相 反 的 类 入 侵 渗透 机 制 ”” ， 而 类 替代 渗透 机 制 
是 以 基本 材料 溶 脱 为 基础 的 。 我 们 注意 到 ， 这 些 研究 者 们 从 他 们 的 研究 结果 中 
推断 出 了 预 润 湿 前 沿 的 存在 ， 其 位 于 传播 前 沿 之 前 ， 而 传播 前 沿 可 以 采用 原 位 
层 析 X 射线 成 像 技 术 观 察 到 。 这 种 预 润 湿 前 沿 当然 处 在 一 种 非 平 衡 的 热力 学 状 
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ASS] MER EME ”“”， 其 基本 特征 只 有 通过 透射 电子 显 微 技 术 才 可 
以 获得 ,或 者 从 理论 角度 而 言 7 ， 其 基本 特征 可 以 通过 原子 模拟 获得 。 这 种 
预 润 湿 前 沿 在 厚度 上 及 前 端的 延伸 部 分 的 分 布 图 的 相关 数据 尚 属 空白 ， 这 些 数 
据 可 以 用 来 建立 和 证 实 液态 Ga 对 于 Al 的 渗透 机 制 和 脆 化 机 制 。 


6.4.8 结论 


一 些 液态 金属 在 没有 任何 应 力 的 情况 下 ， 在 高 温 时 倾向 于 渗 人 其 他 固态 金 
属 的 唱 界 。 这 会 导致 强烈 的 唱 间 脆性 ， 对 于 在 SOO IER Cu- Bi 体系 和 700C 时 
的 Ni- Bi 体系 来 说 确实 如 此 。 在 两 种 情况 下 ，Bi 会 通过 唱 界 扩散 渗透 品 界 ， 从 
而 产生 抛物 线 型 损伤 动力 学 。 在 该 渗透 前 沿 之 后 ， 对 Cu- Bi 体系 的 情况 ， 能 够 
观察 到 一 个 预 润 湿 区 ， 对 Ni- Bi 体系 的 人 情况， 能够 观察 到 纳米 厚度 的 薄膜 。 最 
终 ， 在 接近 固 液 界面 处 ， 能 够 观察 到 晶 间 沟 槽 〈Cu- Bi 体系 ) 或 微米 厚度 薄膜 
(Ni- Bi 体系 )。 对 蝇 间 渗透 进行 分 析 必 须 依赖 从 纳米 尺度 上 对 渗透 前 沿 进行 研 
究 ， 这 与 经 典 的 扫描 电镜 (SEM) 观察 相反 。 基 于 混合 的 B/C 制度 上 的 唱 间 扩 
散 似 乎 与 实验 观察 结果 一 致 。 除 此 之 外 ，Al- Ga 体系 仍然 是 唯一 可 知 的 具有 线性 
动力 学 的 唱 间 润 湿 例 子 。 





6.5 Bae 


本 章 强 调 了 品 界 化 学 组 成 对 唱 间 力学 行为 的 重要 意义 。 其 至 在 基体 上 存在 
很 少量 的 偏 析 元 素 的 情况 下 ， 都 会 发 生 品 间 偏 析 。 唱 间 偏 析 会 造成 晶 界 的 脆 
化 ， 也 会 引起 唱 界 的 强化 ， 但 这 是 极为 少见 的 。 这 些 影响 对 工业 生产 具有 重 
要 的 意义 ， 即 控制 诱发 晶 间 偏 析 的 材料 成 分 以 及 热处理 是 一 种 绝对 必要 的 
手段 。 

金属 材料 在 润 湿 条 件 下 的 行为 在 能 源 工 业 、 核 反应 堆 制 造 业 以 及 一 般 需要 
材料 抗力 和 稳定 性 的 领域 引起 了 极 大 的 关注 。 晶 界 尤 其 对 液态 金属 渗透 敏感 ， 
很 小 一 滴 液 态 金 属 几乎 就 能 够 引起 唱 界 的 瞬间 断裂 。 

最 终 ， 品 界 对 任何 机 械 激 励 的 响应 都 取决 于 它 的 几何 特征 和 化 学 组 成 之 间 
的 天 系 。 整 个 材料 的 响应 取决 于 它 的 唱 界 网 络 ， 其 因为 各 种 类 型 晶 界 的 全 局 分 
布 和 空间 分 布 而 不 同 。 这 些 差异 还 远 远 没 有 得 到 理解 ， 因 为 晶 界 网 络 的 整体 行 
为 并 不 仅仅 取决 于 每 个 唱 界 的 个 体 行 为 。 而 且 ， 也 必须 考虑 唱 界 和 晶 粒 之 间 复 
录 的 信息 交流 。 它 们 能 够 解释 纳米 结构 材料 力学 行为 与 一 般 显 微 组 织 结构 材料 
力学 行为 的 不 同 之 处 。 
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附录 À 双 晶 体 学 及 界面 缺陷 的 拓扑 表征 


如 果 我 们 想 要 更 好 地 描述 从 一 个 晶体 变换 到 男 一 个 晶体 以 及 晶体 之 间 的 相 
互 关 系 时 所 涉及 的 元 素 ， 就 必须 考虑 所 有 双 唱 体 对 称 元 素 。 无 论 唱 系 和 取 回 郑 
是 什么 ， 这 些 元 素 都 需要 通过 考虑 双色 复合 体 来 加 以 确定 ， 这 种 双色 复合 体 是 
由 两 个 具有 取向 差 并 相互 穿 人 的 晶体 形成 的 〈 使 用 双色 这 一 名 称 是 因为 每 个 吕 
体 都 是 用 颜色 进行 定义 的 ， 例 如 白色 和 黑色 )" ”” 。 该 图 具有 每 个 晶体 空间 群 
的 所 有 对 称 元 素 ， 此 外 所 有 元 素 都 可 以 实现 白色 晶体 和 黑色 晶体 之 间 的 互 换 。 
将 双色 点 阵 作 为 参考 基准 (由 两 个 相互 穿 人 的 点 阵 形 成 ) ,经常 只 考虑 晶体 点 阵 
的 对 称 性 而 不 是 晶体 的 对 称 性 就 足够 了 ”，。 

这 种 具有 普遍 性 的 双 晶 学 方法 使 我 们 能 够 预测 具有 任何 对 称 和 取 回 关系 的 
两 个 晶体 之 间 的 界面 内 存在 的 所 有 缺陷 ，””” 。 实 际 上 ， 界面 缺陷 源 于 对 称 
双 唱 的 断裂 。 

让 两 个 晶体 和 (白色) Ale (RG) 通过 变换 相关 联 ， 则 用 唱 体 坐标 表 
示 为 

APu=(P,p) (A. 1) 
AF, P 是 一 个 将 两 个 晶体 联系 到 一 起 的 转动 和 /或 变形 ; p 是 相对 于 原点 的 
位 移 。 
每 个 晶体 的 对 称 操作 为 
W(A)  CWCA) ,w(A)) ( A. 2) 
且 有 
Wu) =(Wu) CD) ) (A3) 


本 附录 由 Sylvie LARTIGUE- KORINEK 和 Louisette PRIESTER 著 。 





st (A.3) 也 可 以 在 晶体 和 中 进行 表达 ， 则 有 
W*(u)sPW(u)P' ( A. 4) 


对 于 任意 对 称 操作 ， 参 考 国际 晶体 学 表 使 用 了 字母 W (注意 到 为 弯曲 字 
体 )。W(A) 对 应 于 对 称 操作 (转动 、 镜 像 、 反 演 和 等 同等 ) 的 正 交 部 分 ， 
w(A) 对 应 相关 的 平移 。 

一 个 界面 、 位 错 或 间断 (位 错 特征 或 台阶 特征 缺陷 ) 的 平移 缺陷 可 以 用 下 
面 的 操作 描述 ， 即 


Q=W(A)W°(u) © ( A. 5) 
AP, W(A) 2 G,(€A)). Wu) =(1,t(u)), AA 
Q - (I,t(A) -t" (1)) ( A. 6) 
AHP, CB US 是 每 个 蝇 体 中 的 平移 矢量 。 
相应 的 缺陷 为 
b -t(A) -t' (yu) ( A. T) 


这 种 方法 包括 了 Frank- Bilby NE [ BIL 55, FRA 501 RI Bollmann 公式 BOL, 70] : 

从 实验 的 角度 而 言 ， 对 缺陷 的 表征 是 采用 回路 图 法 实现 的 。 我 们 可 以 围绕 
缺陷 画 一 个 闭合 回路 ， 该 闭合 回路 由 晶体 中 的 一 个 回路 (将 缺陷 两 侧 的 界面 
的 两 个 等 同 点 相连 ) 和 晶体 x 中 的 一 个 回路 (同样 将 两 个 等 同 点 相连 ) 构成 。 
该 回路 可 以 在 双 晶 中 的 双色 晶 格 中 找到 。 闭 合 失效 量 为 8。 

一 个 例子 就 是 描述 氧化 铝 中 的 一 个 萎 方 挛 晶 中 具有 台阶 特征 〈 因 而 具有 一 
个 间断 ) 的 缺陷 [TAI 。 

图 A. 1 中 所 给 出 的 位 错 缺陷 具有 一 个 柏 氏 矢量 6_， ,。 该 位 错 间断 的 柏 氏 
矢量 被 称 作 b,,, ， 其 中 p 和 9 对 应 于 每 个 晶体 中 台阶 的 高 度 ， 被 定义 为 平行 于 界 
面 平面 的 平面 数量 。 例 如 ， 对 于 5b_3_4 而 言 ， 在 晶体 和 中 存在 一 个 与 3d (0112) 
对 应 的 下 降 台阶 ， 而 在 晶体 4 中 存在 一 个 与 44 (0112) 对 应 的 下 降 台阶 。 该 位 
错 缺 陷 包含 了 一 个 沿 着 投影 方向 的 螺 型 位 错 分 量 +1/6 [21 10] 。 该 矢量 是 无 理 
数 ， 即 

b_,,,=[0.33,0.9,-0.52,0.15], |b_,,,|=0.423nm (A. 8) 

当 缺 陷 与 双 晶 中 的 平移 矢量 不 一 致 时 ， 就 在 双色 复合 体 中 画 出 回路 图 。 这 
就 使 我 们 能 够 表征 需要 我 们 考虑 原子 位 置 的 不 全 位 错 。 这 对 于 空间 群 为 非 点 式 
的 晶体 (例如 含有 一 个 由 滑 移 镜像 构成 的 对 称 操作 ) 而 言 尤 为 如 此 。 
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图 A.1 氧化 铝 双 晶 中 的 一 个 萎 方 术 晶 中 的 间断 特征 的 确定 。a) SRM (0112) 中 的 一 个 台 

阶 的 高 分 辩 率 透射 电镜 照片 ， 投 影 轴 为 e[2 110 ] 。 缺 陷 的 延伸 是 用 箭头 表示 的 ， 额 外 的 平面 

用 刃 型 位 错 的 常用 符号 进行 表示 。 每 个 晶体 中 的 回路 将 缺陷 两 侧 的 晶 界 中 的 两 个 等 同位 置 联 

系 起 来 。b) 回路 在 双色 晶 格 中 的 转换 。 符 号 对 应 于 氧化 铝 的 晶 格 节点 : 白色 符号 对 应 于 晶体 

A， 黑 色 符 号 对 应 于 晶体 上 K， 小 一 点 的 符号 对 应 于 z =1/2 的 位 置 。 柏 氏 矢量 是 六 _,， ,。 它 将 

Bu) (缺陷 前 面 界面 下 方 的 44(0112) 处 ) 5 BCA) (缺陷 前 面 界 面 下 方 的 3d(0112) 处 ) 
联系 到 一 起 。c) 说 明 每 个 晶体 中 缺陷 的 平移 矢量 的 示意 图 [Al 。 


附录 B 第 3 章 的 附录 
这 些 附录 的 目的 是 为 了 提供 有 助 于 理解 相关 公式 的 有 用 的 信息 。 
B.1 符号 


(AB) , =A,B, 
(A.B) =4,8, 


(Rot À),=(VxÀ),=e,A,, 
微分 是 针对 构 形 Ci(0) 的 矢量 XX 进行 的 。e;, 是 置换 张 量 。 


本 附录 由 Colette REY, Denis SOLAS 和 Olivier FANDEUR X. 





OT LL LC See: 


(rot A) ; = (Vx4); = eu; ; 
微分 是 针对 构 形 C(t) 的 矢量 x 进行 的 。ezr 是 置换 张 量 。 


B.2 无 限 小 变形 


dz = gd 天 +wdX, 其 中 du, = gj; dX, + w,dX, 


B; = ( Gradu) j = -X 
1 / ôu; du; 和 du; du; 
im za 8X, =i di im 8X, =a 


KE B 和 & 的 相 容 条 件 由 下 式 给 出 ， 即 


( Ro) ÿ = (VB); = ej B,; CI nc £) gS Bi Ee lia in 
B.2.1 塑性 变形 和 转动 
面 心 立 方 结构 、 体 心 立方 结构 和 密 排 六 方 结构 的 单 晶 体 和 多 唱 唱 粒 都 是 通 
BR (s) RABE, HBA (s) 可 以 用 滑 移 面 的 法 线 n (HERE) 
TI 197; [5] m”( 单 位 矢量 与 柏 氏 矢量 b'P T) KRE, HBA (s) 的 激活 准 
则 通常 为 Schmid 定律 ， 即 
T -m'gn =r 
式 中 , r, o Mr EME REPLIES M 的 分 切 应 力 、 应 变 张 量 
MM 力 。 临 界 分 切 应 力 存 在 几 个 表达 式 。 
HAER (s) BEN, AM 的 位 移 由 下 面 的 表达 式 给 出 ， 即 
u(M) =y(M)[OM : n` |m 
0 是 一 个 参考 点 ， 假 设 是 固定 不 变 的 ， 且 OM=X, 
对 于 无 限 小 变形 来 说 ， 变 换 的 梯度 张 量 为 
Ou. 
B(M) =Grad| u( M) | ,B; == 5X, 


塑性 变形 张 量 由 C 的 对 称 部 分 给 出 ， 而 塑性 转动 张 量 则 由 C 的 反对 称 部 分 
给 出 : 


^S 1 A a ] ~ 
e = 16" *8]o" = 16" =f] 


对 于 弹 塑性 变形 情况 来 说 ， 张 量 可 以 相 加 (符合 交换 律 )。 总 变形 和 转动 由 
下 式 给 出 ， 即 


No ^ ^, Le, à a NZ 
£s=€ t£ M ww +o’ 


ranan pi c SI 


B.3 终极 变换 
B.3.1 几何 变换 

当 变 形 大 于 5% ~6% 时 ， 有 必要 使 用 一 个 变换 梯度 不 再 可 以 互 换 的 公式 。 

有 必要 区 分 初始 构 形 C(O) 和 即时 构 形 C(t)， 对 于 初始 构 形 C(O) 来 说 ， 
其 结构 的 几何 形状 是 定义 完好 的 ， 而 对 于 即时 构 形 C(t) 来 说 ,施加 于 该 结构 的 
力 是 已 知 的 。 为 了 更 容易 区 别 弹性 变形 产 和 塑性 变形 闫 ,我 们 添加 了 一 个 虚拟 
构 形 (等 倾 构 形 ) C'. 

令 (E,, E, E,) 为 C(0) 的 标准 正 交 基 ，(er ，ez ，ei ) 为 5 ”的 标准 
正 交 基 ， Ce;, ez, €.) À C(t) 的 标准 正 交 基 。 

总 变换 可 以 写成 F=F FF, 

如 果 d 民 是 属于 材料 初始 构 形 C(O) 中 的 一 个 矢量 ， 则 它 在 塑性 变形 P^ nte 
用 下 变换 成 dx" ， 即 dx” = FAX; dx "在 弹性 变形 产 的 作用 下 变换 成 ax ， 则 有 


ôx; 
? uM ‘== 
P x, F xx.) 








P =v ,(F, ==) 
Ox, 
因此 有 
dx = F*dx* = FF*ax 
总 变换 张 量 则 由 下 式 给 出 : 
Fah} (F, =) 
该 张 量 是 一 个 混合 张 量 ， 即 
F=F,(e,@E,) 
在 以 下 内 容 中 ， 我 们 将 C(O) 的 标准 正 交 基 (E,, E, E,), 、C ”的 标准 正 
交 基 (ei, ei, e) 和 C(i) 的 标准 正 交 基 (e,, e, e) 进行 合并 。 
B.3.2 运动 学 


让 我 们 将 表达 式 dx = Fda 对 时 间 求 导 ， 则 有 
dx = Fax = FF dx 
变换 的 速度 张 量 可 以 写成 
F= PP! „E =L; (ee), L; = FP 
这 就 是 构 形 C(t) 中 定义 的 拉 格 朗 日 张 量 。 


fan m dun BTE ss. 
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张 量 都 是 拉 格 朗 日 张 量 ， 并 且 是 在 构 形 C(t) 中 定义 的 。 

值得 注意 的 是 ， 忆 = 产 ( pepe )F =F) Fe, op D 是 在 构 形 C* 
中 定义 的 ， 然 后 被 转换 至 构 形 C(t) Po 

参考 构 形 C, (0) 中 的 表面 单元 n,dS, Æ C(t) PARA ndS, EN ndS = 
JF "n,dS,, JF BATUR. 

柯 西 应 力 张 量 用 下 式 进 行 定 义 

df = onds 

sth, df 是 作用 载荷 在 表面 单元 nds 上 的 增 量 ; o 不 是 一 个 物质 张 量 ， 它 的 时 
间 导 数 是 通过 物质 导数 加 以 定义 的 ， 在 该 种 情况 下 ， 采 用 的 是 Jaumann 导数 。 为 
了 获得 更 多 信息 ， 读 者 应 该 参考 Pierce 等 人 的 文献 [PEI 83] 和 Teodosiu 等 人 的 
XA [ TEO 91 |. 
B.4 终极 变换 的 不 协调 性 

为 了 获得 更 多 信息 ,读者 应 该 参考 Acharya 等 人 的 文献 [ ACH 00], 
Cermelli 等 人 的 文献 [| CER 01] 和 Acharya 等 人 的 文献 | ACH 03], 

让 我 们 考虑 图 3. 10 中 的 示意 图 。 如 果 Rot r=0， 则 存在 塑性 变形 的 协 
调 性 。 

这 意味 着 在 示意 图 C ”中 ， 由 于 穿 过 表面 $x 的 位 错 间断 而 导致 的 柏 氏 回路 非 
闭合 量 受 到 一 个 封闭 轮廓 3Sx 的 限制 ， 因 而 可 由 下 式 给 出 ， 即 


b’(aS,) = 人 Pax = [ (Rot À" )"n,dA, 
nrdAr 是 参考 构 形 中 法 线 为 nn 的 表面 单元 ， 即 
n, dA, --Lf*n* d4* 
F 
n° dA* "是 6C ”中 的 表面 单元 ， 是 由 表面 单元 ne dA, ÆRE, Mn, dh 是 在 


C,(0) 中 定义 的 。 同 理 ， 能 够 使 用 变换 产 … 从 构 形 C(t) 确定 C" 中 的 柏 氏 回路 
非 财 合 量 ， 即 


is miss Jess 


b(aS) = [FT "dx 二 | Crot£*7 > "ndA 


表面 单元 ndA 是 在 C(t) 中 定义 的 。 

这 些 柏 氏 矢量 对 应 几何 必须 位 错 密度 ， 以 确保 变形 的 协调 性 。 根 据 单位 面 
m, 有 

C = PRo BY = G = ET roc PC 

因而 不 协调 性 的 度量 由 rot P ak Rot PAH, 
B.5 几何 必须 位 错 密度 的 计算 

为 了 表征 变形 的 协调 性 Acharya 和 Beaudoin! 00, ACH 02, BEA 00] 定义 了 标量 : 

A =N CA: i) (Az n) 

式 中 , A= (所 -所 -1 )e,@e,@ei 是 一 个 三 阶 张 量 ， 在 每 个 变形 增 量 下 进行 计 
算 ; n: 是 一 个 反对 称 张 量 ， 习 惯 上 通过 矢量 n* 加 以 定义 ; n* 是 表面 $ 上 的 一 个 单 


位 法 线 矢量 ， 受 到 回路 C 的 限制 。 该 表面 被 滑 移 系 (k) 的 位 错 所 切割 。 张 量 n° 
是 一 个 反对 称 张 量 。 
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ABE 22 RATE ET Er CER MARIE ER EIRE. 

为 了 理解 晶 界 的 这 一 角色 ， 需 要 采用 多 尺度 的 方法 研究 晶体 材料 的 塑性 。 首 先 
从 原子 太 硫 出 友 研 究 晶 办 及 其 缺陷 ， 然 后 研究 位 错 与 晶 界 之 间 的 相互 作用 过 程 ， 最 
后 表明 微观 现象 是 如 何 影响 晶体 材料 的 宏观 行为 和 本 构 律 的 。 

本 书 绪 合 了 物理 学 、 化 学 和 力学 研究 。 所 研究 的 性 能 包括 低温 变形 、 高 温 变 
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